
Etude expérimentale et théorique des molécules
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Résumé

Dans ce travail nous nous sommes intéressés à l’étude théorique et expérimentale des
deux molécules, Pyruvonitrile (NC-C(O) CH3) et Aminoacétonitrile (H2N-CH2CN) [1].
Ces deux molécules ont un intérêt astrophysique, ces derniers sont inspirés de la réaction de
Streker [2] qui est à l’origine d’un scénario réaliste de formation d’acides aminés dans des
conditions interstellaires.

Dans la premier partie de cette étude nous avons mesuré les spectres de photoionisation
des deux molécules Pyruvonitrile (NC-C(O) CH3) et Aminoacétonitrile (H2N-CH2CN).

La seconde partie de ce travail consiste au calcul ab-initio de la chimie quantique à fin
d’analyser les spectres et l’apparence de fragment énergies et les spectres d’absorption quan-
titative ainsi que les rendements quantiques de l’ionisation et le calculs des états excités
pour la détermination des courbes d’énergies potentielle et le calcul des constantes spectro-
scopiques et l’optimisation des géométries pour l’interprétation des spectres.
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