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Domaine de recherche :

Intitulé du sujet :

Forces d'hydratation et spécificité ionique dans les milieux
complexes

Résumé du sujet :

Nous proposons d'étudier par la modélisation I'origine des forces d'hydratation entre surfaces dans les
milieux complexes, et leur lien avec l'adsorption spécifique des ions. Il s'agit d'un travail théorique
mettant en oeuvre une approche multi-échelle. L'idée est de comprendre l'origine des phénomenes de
surfaces qui couplent forces électrostatiques et hydratation. Ce travail est d'autant plus important que
ceux-ci contrélent les nombreuses applications des silices, utilisées par exemple en chimie séparative
sous la forme de matériaux nanoporeux.

Plus précisément, un modele atomique de silice dépendant du pH et des ions présents en solution
sera élaboré. Des simulations de dynamique moléculaire et de Monte-Carlo permettront d'en déduire
un modeéle a gros grains qui sera résolu par fonctionnelle de la densité,

En lien avec des expériences dynamiques (phénoménes électrocinétique) et d'équilibre (échange
ionique) réalisées a I''CSM, on déterminera comment les différents ions modifient I'état de surface et
contrélent son comportement, et celui du solvant. A terme, il devra ainsi étre possible de proposer une
théorie quantitativement en accord avec les expériences, et tenant compte des effets moléculaires.
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