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Applications atmosphériques 

Absorbant majeur de l’atmosphère terrestre 

ν2

ν3






Inversion des profils atmosphériques 

Base de données avec positions, intensités, élargissements 



Étude de la combustion 

Chelin et al., Combustion and Flame 140 (2005) 319 

Pour interpréter les expériences de combustion, il faut une base 
de données pour l’eau fonctionnant jusqu’à Τ = 2500 Κ 



La spectroscopie de l’eau: mesures 
Premières études dès les années 501 

De nos jours, une des molécules les plus étudiées en 
spectroscopie haute résolution. 

1Par exemple par W. S. Benedict et ses collaborateurs




Spectre expérimental 

Spectre d’absorption1 de HDO enregistré grâce à un spectromètre à 
réseau. Résolution : 0.3 cm-1


1Benedict, Gaillar, and Plyler, J. Chem. Phys. 24 (1956) 1139


Le spectre de la vapeur d’eau s’enregistre 
assez facilement, c’est pourquoi on dispose de tant 
de données. 



La spectroscopie de l’eau: théorie 

Séparation vibration/rotation est-elle possible? 

Légère 

Lourde 



Mélange des niveaux rotationnels dès  J = 10


Séparation vibration/rotation impossible. 



Le couplage rotation-vibration 

Distorsion centrifuge anormale. 
Hamiltonien de Watson n’est pas applicable. 
Effets croissent avec v2. 

A → ∝
A = 27.88


Le mode ν2 paramétrisé par θ est le plus couplé à la rotation. 

Il faut développer des approches spécifiques pour 
rendre compte des niveaux d’énergie. 



FEP obtenue 
ajustement 

SEP obtenue 
ab initio 

Les 3 types d’approches théoriques 



« Performances » 



Les écarts O-C 



Résultats récents 

Les principaux résultats: 

• Partridge et Schwenke (1997)  Variationnelle 

• Tennyson (2001)      Niveaux expérimentaux 

• Barber et al. (2006)     Variationnelle 

• Coudert et al. (2008)    Bending-Rotation




Résultats récents 

Analyse globale1 d’un grand jeu de données 

• 8 premiers états vibrationnels 

• positions et intensités


1Coudert, Wagner, Birk, Baranov, Lafferty, and Flaud, JMS 251 (2008) 339.




Les données en position 

15583 données en position: 
• 2990 niveaux expérimentaux 
• 12252 transitions FIR & IR 
• 341 transitions microonde 
STD = 1.4




Résultats pour la position des transitions 



Portion de la table O-C pour 
les transitions microondes 



Application des résultats de l’analyse 

Compilation d’une liste de raies comprenant 

Position + intensité 

Mise à jour des banques de données HITRAN1 et GEISA2 

1Rothman et al., JQSRT 110 (2009) 533. 
2Jacquinet-Husson et al., JQSRT en préparation.




Projet 

Extension de l’approche Bending-
Rotation aux états de la première 
hexade afin d’analyser les nouvelles 
données enregistrées à l’ISMO à 
Orsay par Olivier Pirali et Marie-
Aline Martin. 

Distorsion centrifuge anormale 
dans l’état (040) 



Le nouveau dispositif expérimental 

F = 13.6 MHz 
Puissance = 1000 W 
Pression = 10 et 15 Torr 
Température ≈ 2000 K 

Ventilateur 

Cage de Faraday 

Cellule en pyrex 



Résultats de l’analyse préliminaire 

Pour les 8 premiers états vibrationnels, les transitions 
ont été attribuées jusqu’à  J = 27. 

Les écarts O-C sont meilleurs que ceux obtenus par des 
méthodes variationnelles.1,2 

1. Partridge and Schwenke, J. Chem. Phys. 106 (1997) 4618. 
2. Barber, Tennyson, Harris, and Tolchenov, M. N. R. A. S. 368 (2006) 1087. 



Conclusion 

Un grand nombre de données haute résolution est disponible 
pour la molécule d’eau. 

Un effort théorique important est nécessaire pour rendre 
compte de ces données. 



RMS values 

Values are in 10-3 cm-1


Outliers are not taken into account. 


