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Introduction
L’étude du transfert d’énergie ro–vibrationnelle
induit par collision a attiré une attention par-
ticulière ces quatre dernières décennies. Cela a
été motivé par ses applications innombrables
dans divers domaines tels que l’astrophysique, la
physique du plasma et la chimie des molécules
froides. Dans ce travail, pour une meilleure inter-
prétation de l’expérience de Borkenhagen et al.,
nous avons étudié l’excitation ro–vibrationnelle
du système collisionnel CsF-He.

Méthodes
Ce travail est effectué au moyen des calculs ab
initio en deux étapes:
? La 3D-SEP du système CsF-He a été calculée
avec la méthode de clusters couplés standard in-
cluant un traitement perturbatif de la triple ex-
citation (CCSD(T)) implémentée dans le logiciel
MOLPRO 2010 (Werner et al.). Les atomes F
et He ont été décrits avec la base aVQZ et le
césium avec le pseudo potentiel relativiste à 9
électrons de valence ECP46MDF. A ces bases,
ont été ajoutées des fonctions de liaison placées
à mi-distance entre le centre de masse de CsF
et He. L’erreur de superposition des bases à été
corrigée avec la procédure du contre poids.
? En utilisant cette 3D-SEP, nous avons calculé
les sections efficaces ro–vibrationnelles de CsF
induites par collision avec He avec la méthode
close–coupling implémentée dans le programme
MOLSCAT (Hutson & Green) pour des énergies
thermiques allant jusqu’à 500 cm−1. Des tests
de convergence ont été effectués pour fixer les
paramètres de MOLSCAT à savoir Rmax, Rmin,
STEP et jmax.

Résultats et Discussions
La Fig. 1 présente une coupe bidimensionnelle
de la SEP, on note une forte anisotropie de l’in-
teraction entre 0◦ (approche de He du coté de F)
et 180◦ (approche de He du coté de Cs). Cette
SEP présente deux puits de potentiel, le plus
profond est localisé à θ =∼ 75◦ et R = 6.5 a0
avec une profondeur de ∼ 60 cm−1 . Les coeffi-
cient radiaux de la 3D-SEP (qui seront utilisés
dans les calculs dynamiques) sont représentés à
la Fig. 2. Pour λ > 0 le terme V001 est dominant.
La Fig. 3 montre des courbes de sections effi-
caces rotationnelles pour des transitions 0 −→ j
(panneau gauche) et ∆j = 1 (panneau droit).
Des résonances apparaissent aux faibles éner-
gies cinétiques. Ce comportement provient du
fait que l’hélium soit temporairement piégé au-
tour du puits de potentiel où le complexe CsF-
He forme des états quasi-liés. A partir du pa-
nel gauche, on observe une règle de sélection en
faveur des transitions vers des valeurs de j im-
paires ce qui provient de la dominance du terme
V001.
Les sections efficaces ro–vibrationnelles obte-
nues dans ce travail ont été comparées avec les
résultats expérimentaux de Borkenhagen et al.
aux Tab. 1 et 2, un bon accord est observé.
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Fig. 1: Contours de la surface d’énergie poten- Fig. 2: Expansion des coefficients radiaux V00λ
tielle bidimensionnelle du système CsF −He (pour λ = 0, 1, 2, 3) du système CsF −He en
en fonction de R et θ. fonction de R.
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Fig. 3: Sections efficaces d’excitations rotationnelles 0 −→ j (panel gauche) et ∆j = 1 (panel droit)
de CsF induites par collision avec He en fonction de l’énergie cinétique.

Tab. 1: Sections efficaces intégrales (Å2) de tran- Tab. 2: Sections efficaces intégrales (Å2)
sitions entre sous-niveaux rotationnels de CsF en de transitions entre sous-niveaux ro–vibra-
collision avec He déterminées à 544 et 556 cm−1. tionnels de CsF en collision avec He détermi-

nées à 550 cm−1.

Conclusion
Dans ce travail, nous avons calculé une surface d’énergie potentielle tridimensionnelle de haute pré-
cision du système CsF-He à partir de laquelle des sections efficaces ro–vibrationnelles ont été déter-
minées. Nos résultats, comparés à ceux de Meyer & Toennies, ont offert une meilleure interprétation
de l’expérience de Borkenhagen et al. Les règles de sélection observées peuvent servir de modèle pour
les halogénures d’alcalin d’intérêt astrophysique tels que NaCl et KCl.
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