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4 Théorie 7

‘Theéorie statistique quantique—+simplification
dide a I'expérience (temps long)
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Modéle

Terme de l'iode et de |la cage
Résultats pompe laser - sonde laser

Al cci, (k) = |naja(t) I, caran 0o, (k)

+nx I, (x+) 00, (ks 0) + nna®) I, (vay jcoi, (k)

+(1 -3 n®) %(X)/ccu(k)] I x)/cci, (k)

avec 7x = 1380 ps, TAJA! = 2,7Tns et Tyg = 50mns.
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Calcul a I'aide de la dynamique moléculaire

Ity /001, (k) = I (MD(I2(*) + CCla))

— I (MD(CCly))
Terme de solvant
_ (9OIcci,(k)
Alccy,(k,t) = ( P )VAT(??)
Olcci, (k) AV(D)
oV T

Hydrodynamique

Résolution des équations de I'hydrodynamique
avec source de chaleur Q(t) = AT(t) et AV (¢).

Dynamique moléculaire

(810014(/f)> _ IMD(Vy,T5)) — I(MD(Vy,T1))
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oT Ty — 17
Olcci, (k) _ I(MD(Vp,T1)) — I(MD(V1,T1))
o )r Vo — 1




256 molécules de CCly
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Représentations  LPTE )
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Espace réel

AI(r,t) = /O T () sin(kr) R AT (k. )dk
= poAg(r,t) + Ap(t) (g(r,t) — 1)

p . densité
g(r) : combinaison des fonctions de distribu-
tion Résultats

— Expérience
— Modeéle total
Contribution de l'iode

t=260 ps

2I(rY) (kg.m>)

Distance interatomique r (A)




Thermodynamique du systéme
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