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d'énergie potentielle basées sur I'apprentissage automatique

Directeurs de thése : M. Monnerville (PhLAM) / A. Rivero-Santamaria (PhLAM)

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

Les interactions molécule-surface jouent un réle crucial en chimie atmosphérique, car elles influencent
des processus tels que l'adsorption, la catalyse et les réactions hétérogenes. Comprendre ces
interactions est essentiel pour élucider les mécanismes impliqués dans les transformations des
polluants et pour orienter le développement de solutions catalytiques avancées.

Parmi ces processus, les interactions entre des molécules comme le NO, le NO,, le SO, et le Os avec
des surfaces fonctionnalisées ou défectueuses jouent un role clé. Ces molécules, souvent considérées
comme des polluants majeurs, peuvent interagir avec des surfaces carbonées comme le graphite, qui
servent de modeéles pour les particules de suie. Les groupes fonctionnel -OH, -0, -CO et les défauts
structurels modifient significativement la réactivité de ces surfaces, influencant directement les
mécanismes d’adsorption et de réaction.

S’appuyant sur I'expertise démontrée de notre groupe dans I'étude de la réactivité hétérogene du NO
sur des surfaces fonctionnalisées de graphite (O-HOPG) via la dynamique moléculaire ab initio (AIMD)
[1] et Iintelligence artificielle, ce projet permettra au doctorant de poursuivre ces recherches en les
étendant a d’autres systemes d’intérét atmosphérique. Les données DFT obtenues serviront a
construire des surfaces d’énergie potentielle basées sur I'apprentissage automatique (ML-PES),
réduisant le temps de calcul tout en améliorant la précision des résultats. Cette approche offrira une
description détaillée des interactions molécules-surface et contribuera a des applications telles que la
capture de polluants ou la conception de matériaux catalytiques.
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