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Présentation du sujet

De nombreux hydrocarbures azotés ont été identifids le milieu interstellaire (MIS). La famillede
nitriles/iso-nitriles est de loin la plus représantC’est dans cette famille que I'on trouve laéuale la
plus grande, a savoir un enchainement linéaire datdmes HGN [1]. Cependant, en dépit de cette
profusion de molécules, la chimie interstellaird’deote reste mal connue. En particulier, danskseces
comportant 2 atomes d’azote, on a pu identifiemains une molécule dans les familles Bl C;H,No,
C.,HiN2. En revanche, aucune espéece de formuld,l, n'est détectée a ce jour. Peut-étre le “bon”
isomeére n'a-t-il jamais été recherché ?

Pour aider cette recherche, on s’appuiera suriheipe d’énergie minimale qui dit que l'isomerepleis
abondanta priori, pour une formule chimique donnée correspond awpose le plus stable [2]. Dans ce
travail, on recherchera les isoméres plausible®aisule GH,N, dont on calculera les énergies relatives,
les moments dipolaires, les spectres infra-rougde®t constantes rotationnelles en vu d’'une étude
spectroscopique au laboratoire ; ce type d’étudentée par les calculs théoriques effectués auscdu
stage, est un préalable a toute demande de teropsedvation sur les télescopes de la communauté
astrophysique.

On utilisera les méthodes de simulations numési@loinitio ainsi que celles relevant de la théorieale |
fonctionnelle de la densité (DFT), afin d’obter@s Irésultats les plus précis possibles. Ce trguaithe de
celui réalisé dans un stage précédent [3] au LER aussi une premiére initiation a I'astrochimie.
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