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Laboratoire de Chimie Théoriqgue et Physico-Chimie Moléculaire (UMR 5624, FR IPREM 2606)

/ Problematique : \

CN  Caractérisation du DCA sur silice : matériau utilisé en photocatalyse pour la décontamination d’effluents gazeux par activation du dioxygene singulet

Objectifs :
P.-A. Cazade ‘OO « Détermination des interactions 'molécules adsorbées’-’substrat’ en fonction de la taille, de la surface spécifique, de I'état de surface (eau adsorbée) et de la porosité du support

- CN N « Compréhension des phénomenes d’agrégation pour optimiser les conditions de fonctionnement des photosensibilisateurs supportés
,1U-dICyanoantnracene

* Interprétation des spectres electroniques UV-visible (absorption, excitation et émission de fluorescence) selon les conditions expérimentales
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Effets de la concentration et de I'état de surface
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 Modélisation moléculaire de colorants sur silice amorphe

* Présence de I’'agrégat en conditions ambiantes : : , -
* Influence de I’eau physisorbée sur la silice

 Disparition de I'agrégat sous vide (pompage de H,O)
« Comprendre les propriétés d’agrégation qui sont différentes pour des colorants

ka structures voisines /

» Réapparition de I’agrégat et apparition d’un deuxieme a 77K, sous N..




