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Contexte du stage :
Le contexte de ce stage concerne la réactivité chimique (collisions bimoléculaires réactives) en phase gaz et
la détermination de données cinétiques élémentaires (ex : probabilité de réaction, section efficace) associées
à un des processus élémentaires responsable la destruction de la molécule CH dans les atmosphères stellaires
(T ∼ 6000 K). Cette molécule est en effet l’unique traceur, dans les spectres des étoiles du halo galactique, de
la nucléosynthèse du carbone des étoiles primordiales, aux tous premiers temps de l’évolution de la galaxie.

Objectifs du stage : On s’intéressera à la dynamique réactionnelle du processus CH + H→ C + H2 au moyen
de la méthode des trajectoires quasi-classiques (méthode QCT). Cet outil de simulation de la réaction chimique
est en effet bien adapté à ce processus exothermique et au domaine des hautes températures caractéristique
des atmosphères stellaires. Les simulations seront effectuées au moyen du code XQCT développé dans notre
groupe [2,3] et utiliseront la surface de potentiel ab initio calculée récemment par Meng et collaborateurs [4,5].
L’objectif de cette étude sera de produire des sections efficaces de réaction résolues ; c’est à dire spécifiques à
chaque état rovibrationnel initial (v, j) de CH depuis son état électronique fondamental. Une attention partic-
ulière sera apportée à l’effet de la rotation-et-vibration sur la réactivité. Ces résultats permettront à terme de
modéliser les spectres hors-ETL des étoiles du halo pauvres en métaux, afin de retracer l’émergence du carbone
dans la Galaxie.

L’étudiant(e) effectuera son stage au LUPM dans l’équipe AS (Astrophysique Stellaire) sous la direction de
Y. Scribano. Il(elle) sera amené(e) à collaborer également avec Bertrand Plez (AS, LUPM) pour les aspects
liés aux applications astrophysiques ainsi qu’avec Duncan Bossion (IPR), co-développeur du code de dynamique
XQCT utilisé dans ce projet.

Nature du travail : Simulations numériques, développement numérique, analyse et interprétation des résul-
tats.

Pré-requis et/ou intérêts : astrophysique moléculaire, physique et chimie quantique, transfert radiatif des
atmosphères stellaires, simulations numériques, language de programmation Fortran 90/95, Python, système
d’exploitation Linux/Unix.

Financement : acquis pour une durée de 4 mois.
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