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Résumé

La compréhension intime des processus élémentaires hétérogenes tels que ’adsorption, la
désorption ou encore la recombinaison est un theme majeur de la physico-chimie des surfaces.
Ces derniéres années, ’augmentation considérable de la puissance informatique a permis une
description théorique toujours plus détaillée de la dynamique de ces actes chimiques a par-
tir des principes fondamentaux de la physique (approches ab initio). En particulier, nous
nous intéressons a la dynamique des collisions, réactives ou non, d’atomes et de molécules
diatomiques avec des surfaces métalliques. Notre approche consiste a décrire, dans un pre-
mier temps, les interactions atome/molécule-surface par la construction de surfaces d’énergie
potentielle globale reposant sur des calculs de structure électronique (ici théorie de la fonc-
tionnelle densité, DFT) pour ensuite simuler le mouvement des atomes dans le formalisme
classique. Cette démarche est ici utilisée pour rationaliser la réaction d’abstraction, par
I’hydrogene atomique, d’atomes d’hydrogene chimisorbés sur les surfaces de tungsténe —
W(100) et W(110) —, systeémes chimiques pertinents pour la compréhension de 'interaction
plasma/paroi dans les technologies de fusion thermonucléaire. Apres avoir détaillé la réaction
dite de “ Eley-Rideal (ER) ” —formation de H2 par abstraction directe d’un adsorbat par un
atome de la phase gazeuse—, nous nous pencherons sur les processus dits “ d’atomes chauds
”? —recombinaison apres diffusion hyperthermique sur la surface— pour lesquels la prise en
compte de la couverture en atomes préalablement chimisorbés est nécessaire.
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