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PRE:lIERE PART IE 

I1ETHODES DE LA SPECTROSCCPIE THEORIQUE 

a - Generalites. 

La spectroscopie experimentale es t l' e tude de l ' interation 

(emission ,absorption,ou diffusion)entre une onde electromagnetique 

de fr e quence connue ou un groupe d ' ondes de frequences contenues 

dans une petite bande passante dCJ , et un systeme materi el( atomes ou 

molecules isoles ou en interaction mutuelle).Ainsi les resultats 

d ' une etude de spectroscopie experimentale sont en general exprimes 

par la fonction densite spectrale I (W) i ou I (W) es t l'intensite 

du rayonnement absorbe, emis, diffuse ••• ,par unite de bande passante . 

La spectroscopie theorique a pour but de r endre compte aussi 

fidelement que possible de la fonction I (W) a partir de modeles re­

presentant les systemes materiels en interaction avec Ie rayonnement . 

On supposera dans tout ce qui suit que la fonction I (~ ) a ete cor ­

ri gee pour ten ir compt e des causes deformatrices inherentes a l ' ap ­

pareil dispersif utilise . 

La notion fonda~entale de la spectroscopie theorique ,notion 

sous jacente a t ous les calculs , est celIe du bil~~ energetique . 

En effet , une experience de spectroscopie peut etre schematisee 

comme une experi ence de collision dans laquelle on fait interagir 

pendant une duree T un ensemble d'ondes electromagnetiques et un 

systeme materiel et ou l Ion compare Ie cont enu energetique de l ' on­

de(ou , dans une image quantique,le nombre de photons) avant e t 

apres son interaction avec Ie systeme materiel. 

Quand I e physicien s 'interes s e plus au systeme materiel qu Ia 

l ' ond e ell e-m~e , dont il suppose alors la structur e connue , il 

utilise cette onde electromagnetique(ou ce faisceau de photons) 

comme une sonde pour explorer les proprietes(principalement les 

niveaux energetiques )du systeme materiel lui-meme . 


