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Résumé du projet de thése (en 20 lignes maximum) :

Les résonances électroniques sont des états instables par rapport a la perte d'électrons. La compréhen-
sion des processus physiques impliquant des résonances est cruciale dans de nombreux domaines
scientifiques, tels que la dégradation de I'ADN par les électrons lents, la chimie des plasmas, la spec-
troscopie a rayons X ultrarapides et la spectroscopie d'ionisation par résonance. En raison de la com-
plexité des processus physiques en jeu, des modeles théoriques précis sont indispensables pour aider
a interpréter les expériences. Comme les méthodes classiques de la théorie de la structure électro-
nique ne peuvent pas décrire les résonances en raison du fait que leurs fonctions d'onde divergent
dans l'espace, dans les dernieres décennies des méthodes basées sur la mécanique quantique non
hermitienne ont été développées. Combinées aux méthodes coupled cluster, ces approches ont été
utilisées pour modéliser divers types de résonances électroniques tels que les anions temporaires, les
états de Rydberg et les états de coeur, ainsi que différentes spectroscopies (Auger, photodétachement,
perte d'énergie électronique), mais ne sont actuellement pas applicables aux situations dans lesquelles
les effets relativistes sont importants, comme pour les propriétés de valence des molécules contenant
des éléments lourds ou pour les spectroscopies de noyau impliquant des éléments au-dela de la deu-
xiéme ligne du tableau périodique. L'objectif de ce projet de thése est donc de combler cette lacune
et de combiner la mécanique quantique non-hermitienne et les méthodes électroniques relativistes
corrélées, telles que coupled cluster. Ces nouvelles approches théoriques seront utilisées pour simuler
les résonances pour les espéces contenant des actinides et des halogénes lourds tels que I'iode, qui
sont pertinentes a la fois dans le contexte de la radioprotection, des spectroscopies de rayons X et de
la physique chimique atmosphérique.
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