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� � 0 � U`��_ x U!m w v<U g<� k �&�UWmCU [&~<w U�kiU v w±²i[�g _ wy\ m kiU x±gdhig<[ _ w l �Cx Udp g<hi[`TU`��l \<xyx�w � wy\ m��,® w � _ �k �U`� wy~ mCU x U�m w v^U g<� k �&�UWmCU [&~<w U,kiU x±g�hig<[ _ w l �Cx U 8 g<hi[`TU`� x±g l \^x�xyw � wy\ m gGxy\j[ � � 0 �%U`_ � _ �%k \<w v<UWm^_� g _ w � � gGw±[ U x U`�%l \ mCk w _ wy\ mC�	� �Cw v g m^_�U`�
� 0 � � F?Irp�I 8 I������ I � ^���� U`_ � 0 � �E � 0��� V XN�

U`_
� _ � � F?IWp$I 8 I������ I �,^���� U`_ � _ � E � _ �Af � � 0 �]f � 0��=� �� V q2�

u xy\j[ � x³gthi[&\j²ig<²Cwyxyw _ �U�kiU�_ [�g mC� w _ wy\ m�� �&�U`l [&w _

� � � � I�� 0�� I � _ � I � 0 � I 
 > �YE ��� �� # � � � .�� � � �� � � . � � � � �=a�� �# 
 �=a�� � � w � V XN�(U`_g� V q2�(� \ m^_/v �U [&w G �U`U`�
F � w m \ m

� V }2�

Z1\j�i[ � � I � 0��AI�� _ �AI 
 >U� G ���U<��UWm � \ V�V g m^_ � � � � I�� 0��AI � _ � I � 0 �$I 
 >U��� �i[�x U`� w mCk w l`U`� � 0 �i��m \j� � \j²��_�UWm \ mC� � mCU�m \j� v<U xyx U V g _ [&w l`U � � � � � I�� 0�� I � _ � I 
 > �`� �i�Cw U �ihi[&w V�U x±g hi[�\j²ig<²Cwyxyw _ �U�kiU _ [5g mC� w _ wy\ mk �2�U`_ g _�kiU!v w±²i[�g _ wy\ m w m w _ w±gGx � � 0��AI�� _ � � TgM� m ��� U x l \ m �i� U �U`_ g _�kiU!v w±²i[�g _ w�\ m�G0m gGx � � 0 ��I � _ �)�v �U [&w G g m^_ x U`�%l \ mCk w _ wy\ mC� � V XN�(U`_g� V q��`���	m �U x��UWV�UWm^_ kiU�l`U`_�_�U�V g _ [&w l`U�� �&�U`l [&w _
� � � � � I � 0�� I � _ � I 
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® \j� �%l`U`_�_�U ��\j[ V�U x±g�hi[&\j²ig<²Cwyxyw _ �U�kiU�_ [�g mC� w _ wy\ m�l [&\<w _/kiU�F Tg p ���ig mCk � 0 � g<�C~ V�UWm<_5U<�
9 ��g�x�~^\j[&w _ R V�U�kiU x±g G ~j�i[ U � 8 s���k �U`_ gGwyx�x U xO�&�U`l Rig m ~ U%¢ � ¢ xy\j[ � ��� U�kiU �C�!hig<[ _ w l �Cx U`� \ m^_ �U`_ �U/� �U �

x U`l`_ wy\ mim �U`U`�W��9 ��gGxy~<\j[&w _ R V�U ~<xy\j²igGx kiU/l \<xyxyw � wy\ m�� hi[ UWm g m<_�UWm�l \ V h _�U/_ \C� � x U`�(_&¡ h U`��kiU/l \<xyxyw � wy\ mC�

� E�� �AM¬p2� � E F

�� � M 8 � � � � � I � 0�� I _ ��I ��I 
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� e \ m

� E � � p
�

�
� �Cw

� 0 � E �
� _ � E � _ � f � � f � 0��4�
� �� E � � fD� � � � �hf � � � � �.f � � � � �]f � � � � �
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Oui

Oui

Oui

Non

Non

Non

Rnd1 < Zr

T-R

Rnd2 < P(VT)

T-V

Rnd3 < P(VV)

V-V

Collision
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e \j� � l \ mC� w k �U [&\ mC� � m ~jg � ��\j[ V �U kiU V \<x��U`l �Cx U`� k � \E� ¡ ~ TUWmCU<� 9JU`� _�UWV h(�U [�g _ �i[ U`� w m w _ w±gGx U`�dkiU
_ [5g mC� x±g _ wy\ mtU`_,kiU [&\ _ g _ w�\ m�� \ m^_ �U ~jgGx U`� Tg 8 F�F�F�F����GU`_ x±g _�UWV h��U [�g _ �i[ U w m w _ w±gGx U�kiU%v w±²i[�g _ w�\ m�U`��_
�U ~jgGx U Tg Fi� 9 g G ~j�i[ Ug��cip�� [ U hi[C�U`�5UWm<_�U x±g�[ U x±gG�ig _ wy\ m�kiU`��k w��
�U [ UWm^_�U`�1_�UWV h(�U [5g _ �i[ U`�1k g mC� x U,l g � \JT�
x�� \ m�mCU%l \ mC� w k TU [ U �i� U	kiU`� �U`l Rig m ~ U`�(¢ Q U`_�k g mC� x U�l g � \JT��x�� \ mtl \ mC� w k TU [ U	kiU`� �U`l Rig m ~ U`�(¢ Q U`_
¢%¢ �ie \j� � [ UWV g<[&�i�C\ mC� �i� U x�� w m<_ [�\ k � l`_ wy\ m�k � m \C� v<U g<� V \ k TU x U�mCU�V \ k w G¬U hig �,��UWmC� w³²Cx UWV�UWm^_
x±g�[ U x±gG��g _ wy\ m��
�� © ¥ ��ª¶�¬�M� , ¦ � � ¦`¥ � ��$ @=� , � ; ª ��3 ��� � C���© $���98 �i© ¦ �§� �
e \j� �/l \ mC� w k �U [&\ mC� � m ~jg ��V \ m \ U`� h�TU`l`U<�il \ mC��_ w _ ���U�kiU�V \<x��U`l �Cx U`�%k � \G� ¡ ~¬TUWmCU<�
9�U`� hig<[�g V TU`_ [ U`�1kiU x��&�U`l \j�Cx UWV�UWm^_�U`_ x U`�,k \ mim �U`U`�(l \ mCl`U [ m g m^_ x±g�~��U \ V �U`_ [&w U�� \ m<_�l`U �C� k \ mim �U`�

g<� hig<[�gG~C[�g<hiR U�} � ci�
QI\j� _�U`� x U`� ~j[�g mCkiU �i[ � ��� U/m \j� � hi[C�U`��UWm^_ \ mC�1� �i[1x U`��k w��
�U [ UWm^_�U`�_G ~j�i[ U`�W�Gl gGx l �Cx��U`U`� Tg�hig^[ _ w±[ kiU`�

V \ k TU x U`�,k �&�U`l Rig m ~ U`��k �&�UWmCU [&~<w U	¢ �ºQ U`_,¢ � ¢��C� \ m^_�l \ V hig^[j�U`U`� Tg l`U xyx U`�	l gGx l �Cx��U`U`�SUWm mCU hi[ UWm g m^_
UWm�l \ V h _�U �i� U x U`� �U`l Rig m ~ U`�,k �&�UWmCU [�~<w U�¢ �ºQ.h \j�i[Sx U�V \ kiU�kiU�v w³²i[5g _ wy\ m��
9�U`� G ~j�i[ U`� ��c 8 �`� � c<c2�SU`_ ��cGXN� [ U hi[C�U`��UWm^_�UWm^_ [ U`� h U`l`_ w v<UWV�UWm^_ x U`��l \ U�� l w UWm^_���kiU � [&w l`_ wy\ m�� kiU

hi[ U`�5� wy\ m!U`_/kiU�l Rig�x U �i[ �ik \ m^_ x U`�	U �ihi[ U`��� wy\ mC�%� \ m^_ [�g^hih U x��U`U`�/l w � kiU`��� \j� �

# � E ��# � �A��� �
F � q H�� K _� I #	� E ��# � �A��� �

F � q"H�� K _� I # 
 E ��� � � �
F � q"H � K � � �

e \j� �%l \ mC��_ g _ \ mC� ��� U x U`�%� \<x±� _ wy\ mC�%� \ m^_/_ [`TU`��� w V wyx±gGw±[ U`�W�
9�U`� w � \ v gGx U �i[ � kiU`�t_�UWV h(�U [5g _ �i[ U`��kiU _ [5g mC� x±g _ wy\ mb�1kiU [&\ _ g _ wy\ mMU`_�kiU!v w³²i[5g _ wy\ m � \ m^_ [ U �

hi[C�U`��UWm^_ �U`U`� [ U`� h U`l`_ w v<UWV�UWm^_�� �i[%x U`�RG ~C�i[ U`� ��c<q2� � ��c^}2�,U`_ ��c<z��`�J9JU`�RG ~j�i[ U`� � c V �`�"� c<s2�SU`_ �=X�F2�
V \ m<_ [ UWm<_�k w��
�U [ UWm^_�U`����U`l`_ w�\ mC� _ [5g mC��v<U [ � gGx U`� Tg°x³g�hCx³g���� UMkiU`��k w��
�U [ UWm^_�U`��_5UWV h��U [�g _ �i[ U`�W�=9 g
xy\ m ~j� U �i[ kiU x±g!hCx±gG��� UC�(� g mC� x U�k �U �¬U`l`_�U �i[ �%U`�5_�kiU F � V V;� x U`����U`l`_ wy\ mC��� \ m<_�l \ mC� w k �U [C�U`U`� g<�C�
g<² �5l w �5��U`� Fi� V U`_�p<�±p^�¬¯ \ V�V�U hi\j�i[Sx U`��l \ U�� l w UWm^_�� \ m [ UWV g<[&�i� U �i� U x U`�%_�UWV h(�U [�g _ �i[ U`� \j² _�U �
m � U`� g v<U`l \C� � g mC� x�� w m^_ [&\ k � l`_ wy\ m!k � V \ k TU x U�k �º�U`l Rig m ~ U�k �&�UWmCU [&~<w U�¢ � ¢ � \ m<_/_ [�TU`�(� w V wyx³g�w³[ U`�W�
��m$G0m�� x U`� l \ U�� l w UWm^_�� Tg�x±g hig<[�\<w � \ m<_�l \ V hig^[j�U`� g v<U`l l`U �C�b\j² _�UWm � � hig<[�x UdV \ k TU x UdkiU

�(\j[&~ m g � ��U � 9 g<[ ��UWm°k w �5l [ U`_ S pWsUTº� S 8 T&� S }XTº��¯,U�V \ k TU x U l \ mC� w k TU [ U�kiU`� �UWmCU [�~<w U`��kiU�v w±²i[�g _ wy\ m�U`_
kiU [&\ _ g _ wy\ m:k w ��l [`TU`_�U`�W� 9�U`� [C�U`� �Cx _ g _���� \ m<_�_ [`TU`��v \<w � w mC� hi\C�i[�x U`�!l \ U�� l w UWm<_��!kiU � [&w l`_ wy\ m U`_
kiU�l Rig�x U �i[ � �%mCU�k w��
�U [ UWmCl`U���UWmC� w³²Cx U g<hihig<[�g�w _ hi\j�i[�x U�l \ U���l w UWm^_�kiU hi[ U`��� w�\ m g<� m w v<U g<� k �
k �U �¬U`l`_�U �i[ �
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0.000e+00 2.000e+02 4.000e+02 6.000e+02 8.000e+02 1.000e+03

Nombres d’iterations
0.000e+00

2.000e-01

4.000e-01

6.000e-01

8.000e-01

1.000e+00
Temperatures

Rot.(VT) Trans.(VT) Vib.(VT)

Rot.(VT-VV) Trans.(VT-VV) Vib.(VT-VV)

������� cip � � ���
'
� '$��
�����'��$
�'��N'���
���	��\�$'��?� �
��� ' � ��� �� �Z��'$�2��� � � � � 
 ��� 	���� � '���� ��� � � � 
�� � � � 

��� '�	���� � � '����4�

0.000e+00 2.000e-01 4.000e-01 6.000e-01 8.000e-01 1.000e+00

X
0.000e+00

1.500e-01

3.000e-01

4.500e-01

6.000e-01

7.500e-01
Cf

B.L. discret Mod. ITAM(VT)

Mod. ITAM(VT-VV)

������� c 8 � � ��� � ��
������ ��� � ��
 ����
��$� # � ��� �����a	�' ��� ���
��� ��� ����
������! ���e����'���� � � �L'�� �����<�$
 �"��� ���e�
' ��� ���
������� ����%����� �� �U��'������ � � � ��� ' ��� ���
���R����� ����
��� � � � ��� � � �.�
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0.000e+00 2.000e-01 4.000e-01 6.000e-01 8.000e-01 1.000e+00

X
1.000e+00

1.250e+00

1.500e+00

1.750e+00

2.000e+00

2.250e+00
Cp

B.L. discret Mod. ITAM(VT)

Mod. ITAM(VT-VV)

������� c<c � � ����� ��
����a� ��� �J� ����� 
�����#	�\��� �����a	<' ��� � �
� ����� ����
�����"! ���e����' � � ��� �L'��N� ���<��
D� ��� ���e�
' ��� ���
������� ����%����� �� �U��'������ � � � ��� ' ��� ���
��� ����� ����
��� � � � ��� � � �.�

0.000e+00 2.000e-01 4.000e-01 6.000e-01 8.000e-01 1.000e+00

X
0.000e+00

1.000e-01

2.000e-01

3.000e-01

4.000e-01

5.000e-01

6.000e-01
Ch

B.L. discret Mod. ITAM(VT)

Mod. ITAM(VT-VV)

������� cGX � � ��� � ��
������ ��� �U��'��
��	�� # 
<����������	 ' ��� ���%������� ����
� ����! ���e����'���� � � �L'�� ����� ��
D� ��� ���e�
' ��� ���
������� ����%����� �� �U��'������ � � � ��� ' ��� ���
��� ����� ����
��� � � � ��� � � �.�
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Traslational_temperature
1.585e+03
2.986e+03
4.387e+03
5.788e+03
7.189e+03
8.590e+03
9.991e+03
1.139e+04
1.279e+04
1.419e+04
1.560e+04
1.700e+04
1.840e+04
1.980e+04
2.120e+04
2.260e+04
2.400e+04
2.540e+04
2.680e+04
2.821e+04
2.961e+04
3.101e+04
3.241e+04
3.381e+04

��� ��� c<q � � � � ��'��
��	��N� �����
'\����� � ���� '���	�� � ������� '��?���
'���
��$�5'	��� � �
� � ����� ����
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Rotational_temperature
1.276e+03
2.372e+03
3.467e+03
4.563e+03
5.658e+03
6.754e+03
7.850e+03
8.945e+03
1.004e+04
1.114e+04
1.223e+04
1.333e+04
1.442e+04
1.552e+04
1.661e+04
1.771e+04
1.880e+04
1.990e+04
2.100e+04
2.209e+04
2.319e+04
2.428e+04
2.538e+04
2.647e+04

��� ��� c<} � � ��� ��'��
��	��N� ��� �
' ����� � ���� '���	�� � ����� ����'���
���� ' ��� ���
���R����� ����
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Vibrational_temperature
4.797e+02
9.594e+02
1.439e+03
1.919e+03
2.398e+03
2.878e+03
3.358e+03
3.837e+03
4.317e+03
4.797e+03
5.276e+03
5.756e+03
6.236e+03
6.716e+03
7.195e+03
7.675e+03
8.155e+03
8.634e+03
9.114e+03
9.594e+03
1.007e+04
1.055e+04
1.103e+04
1.151e+04

������� c^z � � ��� ��'��
��	��N� �����%' ����� � ���� '���	�� � �$� ��
���� '���
�����' ��� ���
���R� ��� ����
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0.000 0.100 0.200 0.300 0.400 0.500 0.600

Y
0.000

6000.000

12000.000

18000.000

24000.000

30000.000

36000.000
Temp. de translation

V-T (0.8) V-T (1.1)

V-T et V-V (0.8) V-T et V-V (1.1)

������� c V � � ��	 � � � �����
'\����� � ���� '���	�� ����� ��� '��?���
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0.000 0.100 0.200 0.300 0.400 0.500 0.600

Y
0.000

5000.000

10000.000

15000.000

20000.000

25000.000

30000.000
Temp. de Rotation

V-T (0.8) V-T (1.1)

V-T et V-V (0.8) V-T et V-V (1.1)

��� ��� c<s � � �$	��?��� �����
'\����� � ���� '���	�� � ����� ����'���
���� �

0.000 0.100 0.200 0.300 0.400 0.500 0.600

Y
0.000

2500.000

5000.000

7500.000

10000.000

12500.000
Temp. de Vibration

V-T (0.8) V-T (1.1)

V-T et V-V (0.8) V-T et V-V (1.1)

��� ��� X�F � � ��	 � ��� �$� �
' ����� � ���� '$��	�� � ��� ��
���� '���
���� �

cLcedgf2h�ikjNl



q 8 �����5'����

����������
	��
� 
������ ������
��

� � ����+���
��0�5���
e \j� � g v \ mC� hi[C�U`��UWm<_ �U/k g mC�Sl`U hig<hCw U [,x U�� \<x v<U �i[S��\^x _5�WV g mim �i� U�m \j� � � _ w�xyw � \ mC� Tg�x���� e f/� u �

�(m hig^[ _ w l �Cxyw U [ ��m \j� � g v \ mC�/k �U`l [&w _ x���g<hihi[&\G�Cw V g _ wy\ m m � V �U [&wy��� U�kiU x��&�U �i�ig _ wy\ m�kiU �(\<x _��WV g mim
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