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Résumé du projet de thése (en 20 lignes maximum) :

Les réactions entre les gaz traces de I'atmosphére terrestre et les particules d’aérosol sont régies par
de multiples processus physico-chimiques. Ces processus incluent I'adsorption et la désorption des gaz
traces a la surface des particules, leur transfert de la surface vers le volume des particules, ainsi que
leur réaction avec des réactifs en phase particulaire. Les vitesses de chacune de ces étapes dépendent
de l'identité du gaz trace, de la composition chimique de la particule, ainsi que de ses propriétés
physiques telles que la viscosité et I'état de phase. L'interdépendance de ces processus de transport
et de réaction, spécifiques au systeme, peut rendre les prévisions de cinétique complexes et exigeantes
en termes de calcul, en particulier lorsque le mécanisme de réaction en phase particulaire est multi-
étapes [1].

Cette these vise a explorer la dynamique des réactions hétérogenes en phase particulaire, en se
concentrant sur l'ozonolyse des aérosols organiques dans une gamme de températures
caractéristiques de la troposphére. Afin de quantifier les contributions des différents processus a la
réactivité globale, diverses méthodes seront utilisées : calculs de chimie quantique, dynamique
moléculaire classique et ab initio, ainsi que des méthodes dites hybrides (QM/MM ou QM/QM’). Cette
these s’appuiera sur la méthodologie précédemment utilisée dans une étude antérieure [2] et
bénéficiera des échanges avec le groupe expérimental de Kevin Wilson.
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