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La description de la dynamique femtoseconde dans les systèmes 
moléculaires complexes, en particulier en phase condensée, reste un défi 
majeur de la physique contemporaine ayant des implications 
importantes en chimie et en biologie. Dans ce contexte, la spectroscopie 
non-linéaire comme la spectroscopie pompe-sonde ou la spectroscopie 
bidimensionnelle sont des outils fondamentaux pour caractériser la 
dynamique vibrationnelle. Cependant, l’interprétation des spectres 
expérimentaux de ces systèmes est une tache difficile et l’utilisation de 
simulations théoriques avancées est nécessaire. Au cours de cette 
présentation, nous allons aborder la problématique de la modélisation de 
la réponse infrarouge en utilisant une approche combinant dynamique 
quantique et dynamique classique. En particulier, nous détaillerons le 
cas de deux systèmes d’intérêt biologique: la protéine à repliement 
rapide «tête de villin» et l’hémoglobine. 
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