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Introduction

Solides réfractaires (et trés grosses molécules...)
Observation

Minéraux (compositions et phases)

# formes de matiere carbonée et leur mode
d’émission/absorption (PAHs, fullérénes, HAC)

Solides volatiles

Manteaux de glace interstellaires
Observation

Formation

Abondances

Interactions gaz/grain et processus énergétiques

Réactions de surface

Photolyse UV (*, ambiante, induite par RC)
Rayonnement cosmique

Photodésorption UV (indirect)
Recombinaison radicalaire

Evolution thermique, sublimation

Newton décompose le spectre de la lumiére en 1672, mais I'un des
premiers spectre « astrophysique » provient de I'analyse de J. Von

Fraunhofer
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Premier spectre du soleil reproduit a la main en 1814 par Fraunhofer

Le soleil

Raies d’absorption dans le visible

AMO

Black body
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Les premiers objets d’étude : les étoiles
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Spica : 23000 K
Soleil : 5800 K
Antares : 3400K

Spectre de corps noir associés aux différents températures de surface d’étoiles
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« Nouveaux » éléments découvert dans I'espace

Nébulium

William Huggins in 1864
Raies en émission a

495,9 nm et 500,7 nm
(Nébuleuse de I'ceil de chat)

En fait

Coronium

Observé en 1869
Eclipse solaire
(Young/Harkness)

En émission a 530,3 nm

Hélium

CHR B i

Janssen, puis Lockyer,
Franckland

en 1868 a 587,49 nm
chromosphere

Ramsay 1895 isole I'He au
labo et observe la méme
raie -> He




Le soleil Le soleil Dans le domaine infrarouge

Dans le domaine ultraviolet H,0 CO
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Raies moléculaires
Raies en émission couronne, chromosphére, transitions e-nique

Absorption du milieu diffus Absorption du milieu diffus

Dans le domaine radio Dans le domaine radio
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Transition milieu diffus atomique / milieu moléculaire ? Raies rotationnelle moléculaire dans le spectre radio d’étoiles brillantes
ou extragalactique continuum
Cinématique des absorptions atomique et moléculaire pas en accord total
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Absorption du milieu diffus

supernova 1987A

Notre Galaxie

McClure-Griffiths et al. 2006; Image credit — John Rowe Animations

Cartes de la Galaxie en CO .
Intensité intégrée

Absorption du milieu diffus

Dans le domaine visible UV
LMC

Notre Galaxie

Raies d’absorption
dans le spectre UV
de la supernovae 1987A

Dupree et al. 1987

vi/c= M/ = 1

MAEDac: Stoem




Multiplicity in the Orion Trapezium

Spectres dans I'IR lointain B . et 1ot bt o2 Spectres dans I'IR lointain
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Nébuleuse d’Orion ( IR/ Spitzer et spectre IR lointain / Herschel) - Nébuleuse d’Orion (spectre IR lointain / Herschel/HIFI)

Differents profils de raies
Effets de la pression (étoiles, atmosphéres planétaires)

9, Plate= 480, Fiber=112

GCS 3 (+0.5)

Fx (10°13 W m~2 um-!)

Sloan Digital Sky Survey

Etoile de type A versus Naine blanche




Solides dans le B
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e.g. Noble et al. 2013; Knez et al. 2005, Bergin et al. 2005

Abondance des éléments

Spectres observés
et information spectroscopique

La connaissance d s physiques indispensable :

le spectre du soleil est dominé par des raies d’espéces ionisées peu abondantes

Conditions physiques:

Etats d’ionisation
Densité
Température
Vitesses
Composition

Des conditions parfois tres éloignées des mesures directes du laboratoire :

Systemes isolés Solaire et dans les rayons cosmiques

Dartois+ 2015




Molécules et radicaux détectés dans le MIS et le MC (~200) =
chservational
techniques
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Spectroscopie de I’hydrogéne et atomes hydrogénoides Modeéle de Bohr

o Orionis Eroraie = Ec + Ep=Cte (1)

conservation de I'nrj

L’hydrogéne est
L'élément le plus Ec =% (M +My)v? + % uvg?
abondant

centre de masse + v relative
Facilement observé
dans les régions de

u= m_M,/(m_+M,)
formation d’étoiles e N et

-y w = masse réduite, proche de m
En émission lorsque ! €

soumis au flux

ultraviolet des étoiles
Ep(r) = [, dw = [~ F.dr = (-q).Zq/4me, [, dr/r? = -Ze?/r

Credit: Terry Hancock
avec e?=q?/4me,




Modéle de Bohr

Dans un mouvement circulaire uniforme
(mouvement « planétaire » Rutherford)

Vitesses :

Equilibre des forces F.=F; (2) v2 =Ze?/ur,

+2q ‘ =nh  comb. =n2h?/Zue?

Fo =uma  =polr, =/w?/r,
Fe Ze?/r 2 avec e’=g?/4mg,

v/c = Ze?/nhc = 0Z/n avec a. = e?/hc = 1/137
Bohr : Quantification du moment cinétique de I'e-

I= wvr,=nh - v2 = n?2/u’r?

Energies : ‘ a = cte de structure fine ‘

= r,=n2h?/Zue? Rayon de l'orbite vZ=Ze?/ur, (déduit auparavant de Fc=Fe)

Si le noyau d’H est considéré inf. lourd, Z=1 et uw = m, on obtient

E,=E.+Ep=Yaw?-2e%/r, =YZe*/r-Ze%|r,=-Z7e*/2r,
r,=apn?aveca,= h?/m,e?=0,53 A

Et pour les atomes hydrogénoides (e.g. Hell): soit E, = -uz2e*/ 2n%h? en remplagant r

rh=an’m,/Zu=a,n?/2 E,©=- (uc?/2) (Za)2/n2  en utilisant la cte de structure fine

Transitions
Transitions associées

13
rer

Paschwn senies
A L8183

E,= —MZZe“/ 2n2h? (=- (MCZ/Z) (Za)2/n? ) |l :.lhlmn e

AE = uz2e*/ 2h2[1/n2-1/n,? ]
0=1/h=AE/hc=22 R, (1/ny? -1/n,2 ) T
Avec la Cte de Rydberg

AAARAS O onand shate

. i
R,= ue*/ 4nch?=R, / (1+m/M) e*/ 4mch? STATIONARY STATES OF HYDROGEN

Credit: simmonds

R, = me*/ 4mch®=109737,31 cm™* R, =R,/ (1+m./M) = 109677,58 cm!

R.=R, / (1+m/M) = 109677,58 cm! Application : 1% raje série Lyman, Balmer, Brackett




Transitions Balmer Ha

o Orionis
Hydrogen spectral series

Wavelength (A (nm)

Lyman Balmer Paschen Brackent Pfund Humphreys
SCnes SCNes sCries scrics SCTICS SCTIcs

(n"=1) ‘w2) (n"=3) (n'~4) (n"=5) (n' =~ 6)
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Observations astronomiques
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Systémes hydrogénoides

Détermination du redshift Etat d’ionisation dénoté par des chiffres romains He Il = He*

He II, Lilll, Be IV, BV, C VI sont des atomes hydrogénoides

Ned Wright

O T TP U TN U [ P e e La masse du noyau affecte les transitions
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Foret Lyman alpha

Intensity

Application : séparation en vitesse ?
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Wood et al. 2004

Velocity (km s-!)

Wood et al. 2004

Pourquoi d’autres transitions pour DI / HI ?




Systémes hydrogénoides : D/H

(a)

# $ ﬁ?’

* Copernicus
O HST

A IMAPS
OFUSE

D/H (10°%)
- - » ~
o o o

e
o

e
°

100
Distance (pc)

Photoionisation et absorption continuum

H+ hv = H*+ e (continuum)

195 200 205 21.0

Log N(H 1)

Wood et al. 2004

electron libre

Charge du noyau
o =1/\ = AE/hc = 72 R, (1/n,

R, =109677,58 cm™

Rye, = 109722,37 cm'?

Rey = 109732,33 cm?

Ry = 109733,57 cm?
lonisation

E =E.. - E; = uz2*/ 2h?

E, =136eV

Epe = 54,4 eV

Ecy=1763 eV

Recombinaison radiative

2.1/n,2)
Lya = 121.568 nm
Lyo. =30,38 nm
Lya = 3,375 nm

Lyo. = 1,898 nm

(Epe = 24,6€V)

(E¢,=11,26eV)

H*+e — H* = H + hv (continuum)

s of

different temperatures

e

4000
Waveler

Michael Richmond

photoionisation

Cascades de transitions spontanées vers

le niveau fondamental : recombinaison
continuum

Regions HII :

© n"=n-1
NN, @00+ 3 Mot Nt =3 N

n'=n+l L

Peuplement Dépeuplement

Equilibre des niveaux donne acces aux
conditions physiques du milieu

ionisation

)/

(en particulier simultanement densite et
Temperature)




Lampe a décharge d’hydrogéne Recombinaison radiative dans le domaine radio

Densités faibles donc transitions de n tres élevés observées (peu de collisions)
Lyman a H
p)

6,0x10°

Intensity (au)

Profils différents car
raies provenant de

iadol ~—— différentes régions
110 120 130 140 150 160 170 180 190 200

Credit: E. Dartois Wavelength (nm)

|
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Cruz Diaz et al. 2013

E, =136eV
Ene = 24,66V

Ec,= 11,26eV

‘ |
bmls'vd&\k*‘niﬁmﬁw W

n159 --> n154

Gredel et al. 1989

Quireza et al. 2006

Hydrogene du point de vue quantique D(r,0,9) = R,(r)Y,,(0,9)

Equation de Schrodinger stationnaire H® = ED Nombres quantiques :

Hamiltonien classique dans le centre de masse n=1,2,3... : nombre quantique principal

Ho = P2/2u + V(r) Moment cinétique : L=r Ap 1=0,1,...(n — 1) : nombre quantique orbital

En quantique: P=>-ihAV -l <m, <|: m nombre quantique magnétique

Ho = -712V2/2u + V(r) Moment cinétique : L=r A -tV (composante z du moment orbital, comportement dans un champ magnétique)
Soit Les états atomiques sont repérés par la valeur de n et une lettre associée a | :
[-h2V2/2u + V(r) —E ] ®(r)=0 avec r=(r,0,¢) I = 01234567

spdf ghik (s=sharp / p= principal / d= diffuse / f= fundamental)
En coordonnées sphériques, séparation radiale et angulaire :

Orbitales atomiques 1s; 2s, 2p; 3s, 3p, 3d
D(r,0,¢) = Ry(r)Y,(0,9)




Partie radiale R, (r) Probability density = r2|Rot(£)]2 Partie Angulaire Y,,(6,¢)

d Ine . Radkas by Bolr's quantum theory

o : Bohr radus )

Diagramme d’énergie de I’hydrogene

Probability density plots

O

(2,0,0) (EX0) : PP= N\ \nas/ 2nfin+ 0
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Hydrogen Wave Function
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Levées de dégénérescence

Nombres quantiques de spin dans le cas de I’hydrogene :
s pour I'électron et i pour le noyau

Le moment angulaire de I'électron estdonc:j= | +s

Le moment angulaire total est f=j +i

Structure fine

Des perturbations affectent I'Hamiltonien et des corrections doivent étre
appliquées, menant a la structure fine de I’hydrogéne :

H =mgc2+P%/2m, + V(r) + W, + Wso + Wp,1win

' s S

Energie de
Hy E. E

masse aurepos cin SO EDmnvm

e : correction relativiste du mouvement de I'e-

<0 : couplage spin-orbite (influence du spin sur le moment angulaire)
parwin - €ffet de charge non ponctuelle

WSO

Le moment magnétique de I'électron :
> > , .
u,=g(a/2m)s g:facteur de Landé environ -2
> >
Weo= - m.B = C(1).
le moment magnétique d’une particule chargée est prop. au moment angulaire
C(r) =1/(2mc2) . 1/r . dV/dr = Zah/ 2m2c rd

. > > > >
Moment angulaire total j2= (I + s) 2 =

Wgo = Zoh/ 4m2c . <d|( J2-P-32)
j(j+1)-1(1+1)- %

Eso = (M.c?/2).(Za)*/2n3.[j(j+1)-1(1+1)- %] / [I(1+1/2)(1+1)]

Eso = -E, @ (Za)?/2n.[j(j+1)-1(1+1)- 3] / [I(1+1/2)(1+1)] 1=0

W

La relation relativiste entre I'énergie et la quantité de mouvement d’une
particule de masse m, est :
E = (m,2c*+p?c?)¥2 = mc? (1+p?/m2c? )2 = mc? + p?/2m,—p*/8m3c? +...
—
-p*/8m3c?  =-(1/2m.c?).(p%/2m,)? Hy-V
=-(1/2m_c?).(Hy-V)?
=-(1/2m_c?).(Hy2 - 2VH, + V?)

cin

Les éléments de matrice pour I'E, :
<@ |-p?/8m3c? | D> = -(1/2m c?) <@ | (H 2- 2VH, + V?) | D>

\ V(r)= -Zahic/r=-B/r

E 2 oc2E B<®|1/r [D>  ocfD| | ®>

e y N

E, @ =-(m.c%/2) (Za)/n? B.Zam,c/hn? B2

E., = -(Mm,c?/2).(Za/n)%.[n/(1+1/2) — 3/4]

Ecin = En@ (Za/n)2.[n/(1+ %) — %] Application n=11=07?

W

Darwin

Délocalisation de I'e- entraine une correction de I'énergie potentielle
d’interaction:

Epan = (MoC/2).(20)*/n3 = -, (Za/n =0 |

Ego = -E,@ (Za)/20.[j(j+1)-1(141)- %] / [I(1+1/2)(1+1)] 120

g0 = £, (Zo/n)2In/(1+ 1/2) ~ 3/4]

La somme des termes se simplifie pour tout |, avecs=1/2etj=1+1/2

Esr = Ein + Eso * Eparwin = En-(Za/n)2.[n/(j+%5) — %]

E, 0= - (mc?/2) (Za)?/n?




Diagramme de structure fine de I’'hydrogene

1 2

3p 3d

2p

T

= 1 Bohr

Correction
Relativiste
Ecin

Diagramme de structure fine de I'hydrogene

1 P

—el__ )
Spin-Orbite pl/z

Bohr
=1 1s,,

Correction
Relativiste
Ecin Darwin

Diagramme de structure fine de I’'hydrogene

1 2

E=0eV — —

3s1/

3 3s
il
2s
[

— 7
25, Spin-Orbite. " 1/2

1s
= 1 Bohr

Correction
Relativiste
Ecin

Diagramme de structure fine de I'hydrogene

1 2
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Spin-Orbite

= 1 Bohr

Correction
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Regles de sélection : exemple de Lyman-a / Ly-o et Balmer-a. / Ho Etat métastable (= transition interdite) 2s,, dans les nébuleuses

1 MA)Y

10000 7500 6000 SO00 4298 MW D0 N0
0% Y T 1 r Y .

T = W00

2p

)
Dipolaire electrique
An = tout
Al = 1 ‘ — 3

_ As = 0
Correction
relativiste 151/2 AJ = O'i 1

Darwin

p 2
Spin-Orbite p1/2

Ermsmicn coefcient v, (erg o’ sec™' W)

Am= 0,1 Y TR T T T low-densities at 10%K

J Prequency » (10°* Ha)

Regles de sélection : 2s,,- 1s,,, interdite

Structure hyperfine Structure hyperfine

Le moment angulaire total incluant le spin nucléaire est f=j +i
Pour H, i=1/2 soitf=j+ 1/2

L'état fondamental de H, avec j=1/2 posséde donc deux états f =0 ou 1

La transition entre ces deux états donne lieu a la raie dite a 21 cm (1420.406 MHz)

A(10)= 2.85 x 10-15 -1 ’ " o ’ Dickey et al. 2003

NRAO 1992




Atomes a n électrons :

H=2 ( —hZViZ/ZM + V(I’i) ) + Zpaires e- ez/rij +2 W (relativ.;50;hyperfin)
e- indépendants se mouvant dans un champ central :

H,=2iH, = 2 ( -h2N 2/2u +V(r) )

-e%/r

r

Energies dépendent de n et de | (potentiel n’est plus en 1/r)
Plus de dégénérescence accidentelle comme dans H

e- indépendants dans un champ central, séparation en N equations :

W, , = méme énergie que W, , =W, (r1)W,(r2)
Electroni: , |
( -T2V 320+ V() )lpi(ri) = EW.(r)

Combinaison linéaire intelligente des fcts d’onde...

Y=W(r) W,(r)... WPy avec Q;=(n,l,ml,ms))
Nrj dépend de la configuration (n,l;)(n,l,)...(n,I.))

W =1V2[ W, (r1) W oy(r2) £ W, (r1) Wy (r2) ]
‘Atome a deux e-, exemple de He : ‘

Modele particules indépendantes, négligeant la répulsion entre électrons Il faut que siQ1=Q2 alors W =0 = IP'
fct d’onde spatiale (W):

W, (r1,r2)= W, (r1)Wo,(r2)  avec Q=(n,|,ml,ms)

Principe de Pauli plus général :
Principe d’exclusion de Pauli :

Fct d’'onde antisymétrique a I'échange des électrons
Deux e- ne peuvent avoir le méme jeu de nombres quantiques

Il faut que Q1#£Q2




Fonction d’onde de spin () des deux électrons (4 combinaisons)

Nous formons des combinaisons linéaire des fonctions d’'onde pour qu’elles
aient une symétrie bien définie par rapport a un échange des électrons.

¢ (1)1 (2)
IV2[ dNL)dL(2)+dL (1) M 2)]  état triplet,
O (1,2)=—< ¢l ()oY (2) symétrique : (2,1)=0(1,2)

IV2[ ML)V (2)-d4 (1)d M (2)]  état singulet
antisymétrique : ©(2,1)=-M(1,2)

Conséquence sur le spectre de I'He :

W= fct d’'onde de spin . fct d’'onde spatiale  doit étre antisymetrique

S=0 spin singulet antisymetrique (para) => fct spatiale symetrique
S=1 spin triplet symétrique (ortho) => fct spatiale antisymetrique

Pas de transition entre les deux états de spin

Application He
en configuration (1s)(nl) ) o~
™~
Helum
energy
levels

s1=s2=1/2 = S=0,1 (total spin quantum number)

S=|s1+s2]|=0,Ms=0ou 1 Ms=-1,0,1

Fonction d’onde de spin (D) des deux électrons (4 combinaisons)

71 (1)o1 (2)
IN2[ dM (L) PV 20+ (1)dMN(2) ] Triplet
oL (1)oV (2) -

IN2[ MoV (2)-04 (19N (2)] Singlet

Diagramme de Grotrian

Partial Grotrian Diagrams of

Astrophysical Interest

Charletse E. Mocee




Diagramme de Grotrian

Parahélium S=0

Her

SINGLETS

- 20.99

160000 =

TRIPLETS

Termes spectraux des atomes complexes

Pour une configuration donnée (n,l; n,l, ... nyly)

2S+1 |_J

L=l 5=3is

moment cinétique orbital total spin total

J=L+S

( Les sous-couches fermées ont L=0 et S=0 : principe de Pauli)



