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Résumé

Les hydrocarbures aromatiques polycycliques (PAHs) sont une importante classe de
molécules en astrochimie, proposés comme candidats pour expliquer les bandes infrarouges
aromatiques [1]. Par ailleurs, les PAHs, qui peuvent être formés lors de la combustion de
substances carbonées, sont aussi présents dans l’atmosphère où il rentrent en interaction avec
des molécules d’eau. Pour mieux comprendre les phénomènes mis en jeu, nous avons mené
une étude théorique des propriétés des agrégats d’eau, des PAHs et des agrégats d’eau sur
des PAHs. Cette étude a été réalisée en complément d’études expérimentales.
Nous avons utilisé la méthode self-consistent-charge density-functional based tight-binding
(SCC-DFTB) [2] qui a déjà montré sa capacité à décrire la structure électronique des agrégats
de PAHs et d’eau [3]. Pour obtenir les propriétés thermodynamiques ou structurelles de ces
systèmes, il est nécessaire d’explorer correctement leur surface d’énergie potentielle (PES).
Pour cela, nous avons utilisé différentes méthodes, telle que la dynamique moléculaire, le
Monte Carlo et le force biased Monte Carlo. Toutes ces approches ont été utilisées dans
leurs implémentation de type parallel tempering.

Dans ce poster, après avoir exposé les méthodes mentionnées ci-dessus nous présenterons
et discuterons la modélisation des courbes de capacité calorifique pour des agrégats d’eau de
différentes tailles. Nous montrerons que nos résultats dans le cas d’agrégats d’eau protonés,
(H2O)nH+ (n=21-23), sont en accord qualitatif avec de récents résultats expérimentaux [4].

Finalement, des résultats obtenus concernant l’adsorption de l’hexamère (H2O)6 et de l’octamère
(H2O)8 d’eau sur deux types de PAHs: coronene (C24H12) et circumcoronene (C54H18),
seront discutés.

Références
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