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Il faut réformer I'Etat : ce mot d'ordre rencontre un large écho en
Allemagne, ou l'unification coincide avec la diffusion de discours
modernisateurs portés par une coalition d'experts issus du champ
académique, de fondations et d'agences de conseil. lIs puisent a la fois
dans le New Public Management et la « bonne » gouvernance, dont ils
reprennent les slogans — efficience, performance, transparence,
proximité — et s'approprient les outils — contractualisation,
budgétisation, contrdle de gestion, etc. Les nouveaux Lander offrent a
priori un terreau propice a l'expérimentation de ces préceptes, en
raison des défaillances communément imputées a la bureaucratie
postcommuniste. Peu de travaux s'intéressent néanmoins aux
modalités concretes de leur circulation, qui demeurent relativement
obscures. Elles constituent I'objet de ce livre, qui s'appuie sur une
enquéte dans le Land de Saxe pour appréhender les différentes formes
d'articulation entre la production des doctrines modernisatrices et la
fabrique des réformes. Il montre que la modernisation de I'Etat reléve
d'une activité technico-bureaucratique, ou les emprunts doctrinaux se
résument a une sélection d'instruments gestionnaires, et répond a une
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logique d'économicisation, ou la réduction des dépenses publiques
tient lieu de programme de réforme. Le transfert d'Ouest en Est
représente un autre trait saillant de la circulation des doctrines
modernisatrices dans I'Allemagne unifiée. Elle repose en effet sur une
importation d'experts, de savoirs et de pratiques, qui caractérise plus
généralement le processus de transformation dans les nouveaux
Lander. Contrairement aux attentes des cercles réformateurs ouest-
allemands, ceux-ci témoignent toutefois d'une faible réceptivité aux
doctrines modernisatrices, a l'instar de I'ensemble de I'espace
postcommuniste.
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This thesis proposes useful tools, on-the-fly trajectory mapping
method and Reaction Space Projector (ReSPer), to analyze chemical
reaction mechanisms by combining the reaction route map and the ab
initio molecular dynamics. The key concept for the proposed tools is
the Cartesian distance between pairwise molecular structures, and a
practical procedure to get the optimal distance is introduced. The on-
the-fly trajectory mapping method tracks the distance function
between reference structures and molecular structures along the
trajectory. Although this method provides fruitful insight into dynamic
reaction behaviors, the visualization of reaction routes into a low-
dimensional space is still challenging because of the multi-
dimensionality. ReSPer successfully constructs a low-dimensional
reaction space defined by mathematically-selected principal
coordinates representing mutual distance relationships in the full-
dimensional space. ReSPer also enables us to project trajectories into
the reaction space in the reduced dimension. In this thesis, these
methods are applied to several reactions, including bifurcating and
photochemical reactions, revealing dynamically-allowed reaction
mechanisms. This thesis provides robust and versatile tools to
elucidate dynamical reaction routes on the basis of the reduced-
dimensionality reaction route map and will help control chemical
reaction dynamics and select descriptors for machine learning. .



