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Calcul Ab initio et spectroscopie de l'ultraviolet de vide
des molécules prébiotiques et interstellaires

Dans ce travail, nous nous sommes intéressés a I'étude théorique et
expérimentale de la molécule prébiotique pyruvonitrile (PY, NC-C(O)CHs). Cette
molécule est inspirée de la réaction de Streker qui est un scénario plausible de
formation d’acides aminés dans des conditions physico-chimiques
interstellaires.

Au cours de cette étude, nous avons mesuré les spectres de
photoionisation de la pyruvonitrile avec le spectromeéetre DELICIOUS3 disponible
sur la ligne DESIRS du Synchrotron SOLEIL. La seconde partie de ce travail
consiste a utiliser des calculs ab-initio de chimie quantique pour analyser les
spectres et déterminer les mécanismes de fragmentation de I'ion PY* formé.
Nous avons également traité les états excités de cet ion. Nous avons ainsi
déterminé les énergies d’apparition des fragments, des rapports de
branchement d’état a état correspondants. Nous avons également déterminé les
constantes spectroscopiques (vibration et rotation) de la molécule neutre et

ionisée qui permettront leur détection dans le milieu interstellaire.
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