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~ 7 Dansle cadre du recyclage des métaux stratégiques, et en particulier
& des ferres rares, I'extraction liquide-liquide reste la méthode de sépa-
ration incontournable. La modélisation de ce procédé est d'une im-
portance capitale car c'est le seul moyen de comprendre quantitati-
vement les différents effets et mécanismes impliqués'. Dans ce con-
texte, plusieurs techniques sont envisageables. Les travaux a I'échelle
moléculaire ont montré comment la complexation et I'organisation
ont lieu, mais les systémes formés sont de grande taille avec une orga-
nisation similaire & celle des microémulsions, ce qui rend nécessaire la
modélisation a des échelles plus grandes, et en particulier a I'échelle
mésoscopique.

L'approche computationnelle consistera & simuler la formation
d'agrégats composés de sels de lanthanides en présence de molé-
cules extractantes dans un solvant organique. L'idée est de dévelop-

per un code prédisant la thermodynamique de ces processus ¢ partir
Crédif: M. Duvail / CEA d'un modéle de microémulsion adapté & l'extraction liquide-liquide?.
Ce fravail sera basé sur des simulations de dynamique moléculaire® et des mesures expérimentales pour
paramétrer le modeéle. Une attention particuliére sera accordée aux effets de courbure qui controlent la
taille des espéces formées en solution, au réle des anions co-extraits dans la modification de la sélectivité,
ainsi qu'aux différentes facons de modéliser le role de lo complexation.

Les objectifs de ce projet permettront de mieux comprendre I'extraction par solvant qui est I'une des mé-
thodes de recyclage des métaux les plus répandues. L'originalité consiste d coupler des concepts de chi-
mie moléculaire pour les effets  courte portée a la théorie de la matiére molle (microémulsion) afin de
proposer une description auto-consistante de I'extraction par solvant. L'application pratigue de cette mé-
thode au recyclage des métaux d'intérét vise & améliorer et proposer des procédés plus efficaces et éco-
NOMes en ressources.

Profil : Les candidats admissibles doivent avoir une bonne connaissance de la chimie physique ou de la
physique chimiqgue. Une bonne connaissance de la programmation est également importante en raison
de l'aspect modélisation du projet. De bonnes capacités de communication orale et écrite et de fravail
en équipe sont également essentielles, car le candidat devra collaborer avec une équipe de chercheurs
expérimentaux.

Financement : Le postdoc est financé par I'Université de Montpellier dans le cadre du projet ANR MULTI-
SEPAR. La durée du contrat est de 18 mois

Salaire net : ~ 2000 € / mois
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