
Le travail effectué dans le cadre de cette thèse, nous à permis d'approfondir nos connaissances dans le domaine de la chimie quantique et des spectroscopies IR et Raman. Nous, nous sommes initiés à la théorie de diffusion inélastique des neutrons. Le calcul des intensités, correspondant à cette technique, nous a permis de j simuler ses spectres.

Notre thèse est composée de sept chapitres : 	

      On a commencé par Une introduction générale dans le premier chapitre 
Le second chapitre est consacré au rappel des fondements théoriques des méthodes ab initio traditionnelles ainsi que les méthodes semi-empiriques.
Un rappel succinct des méthodes de calcul des spectres de vibration IR et Raman est donné dans le troisième chapitre.
Le quatrième chapitre concerne la méthode théorique de calcul des intensités, des pics des modes normaux de vibration, en diffusion inélastique des neutrons.
Le cinquième chapitre résume la méthodologie d'étude de la stabilité des polyanions à l'état isolé.
Les résultats des travaux réalisés dans ce mémoire sont consignés dans deux chapitres.
Dans le sixième chapitre sont rapportés et discutés les résultats sur la stabilité à l'état isolé et la spectroscopie de vibration des polyanions : P2O74-, HP2073~ et H2P2072-.
Le septième chapitre est consacré à l'étude théorique des spectres, des différentes conformations sélectionnées, du composé principal des pyrophosphates : H4P207.
Nous terminons par une conclusion générale, dans laquelle, nous tenterons de résumer les résultats obtenus tout au long de ce travail et par quelques perspectives.
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