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Résumé

L’utilisation de molécules sondes pour caractériser l’acidité des matériaux zéolithiques et
leurs structures est une approche largement utilisée. Nous nous intéressons depuis plusieurs
années à la caractérisation de la position des ions alcalins et métaux de transition dans la
FAU par l’utilisation de la molécule sonde CO car elle conduit à un signal intense associé à
l’élongation CO dans le domaine infrarouge.[1-3]
Nous montrerons comment les calculs quantiques DFT permettent de prédire le mode d’adsorption
de CO dans le cas de la FAU échangées par des ions Na+ et CuI. Nous montrerons en partic-
ulier que le choix de la méthode DFT est crucial pour une bonne description des adsorptions
multiples et qu’une telle investigation est une étape préliminaire nécessaire pour étudier en-
suite la réactivité de surface.[4]
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