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Problématique :

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

Objectifs :

• Détermination des interactions ’molécules adsorbées’-’substrat’ en fonction de la taille, de la surface spécifique, de l’état de surface (eau adsorbée) et de la porosité du support

• Compréhension des phénomènes d’agrégation dans les échantillon dopés pour optimiser les conditions de fonctionnement  des photosensibilisateurs supportés

• Interprétation des spectres électroniques UV-visible (absorption, excitation et émission de fluorescence) selon les conditions expérimentales : évaluation des artéfacts liés aux 

fortes concentration
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DCA en solution

CN
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9,10-dicyanoanthracène

Réflectance diffuse du DCA sur silice
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Épaisseur de l’échantillon

[Ln(Rz R, - 1) – Ln(Rz, /R, -1)] / (1/ R, - R,) = S()  z + C(,Rfond,)

à la longueur d’onde  , épaisseur z, pouvoir diffusant de la lumière S() 

R ,  à une épaisseur infinie,  Rz,  à l’épaisseur donnée z

Utilisation de filtres pour couper

la lumière émise par fluorescence
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Propagation de la lumière                             

dans un milieu diffusant et absorbant
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Fluorescence dans le modèle de 

Kubelka-Munk

Comparaison avec les mesures 

expérimentales

QF=20%, [DCA]

Evolution similaire entre F(R)exp et F(R)calc

Fluorescence  du DCA sur silice

Modélisation de la réflectance diffuse avec prise en compte de la fluorescence

Paramètres de la réflectance

Influence de l’épaisseur et concentrations

exemple la rhodamine B

Spectre d ’émission

Malgré la faible épaisseur de l ’échantillon analysé la bande à 

264 nm est altéré par le phénomène de filtre interne

Apparition de nouvelles bandes pour des longueurs d’onde

d’excitation et d’émission différentes : mise en évidence de

la présence du DCA sous deux formes différentes
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Perspectives :

• Modélisation moléculaire de colorants sur silice amorphe 

• Comprendre les propriétés d’agrégation qui sont différentes pour des colorants à structures voisines

Émission, ex=400nmExcitation, em=460nm

DCA sur silice

DCA dans CHCl3

Simulation des spectres par la méthode MonteCarlo

Solvant : EtOH
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Caractéristiques du système :
K() coefficient d'absorption 

S() coefficient de diffusion 

QF, tF rendement quantique 

et durée de vie de fluorescence 

n indice de réfraction

Caractéristiques du photon

état m 

position (xm, ym, zm)

temps tm
énergie m

segment de longueur propagation lm

Principe du calcul
1) tirage aléatoire longueur de propagation et des angles sphériques 

 calcul de la position (xm+1, ym+1, zm+1)

2) événement :

- diffusion 

 m+1 = m , détermination tm+1

retour 1) pour une nouvelle séquence

- absorption et transition non radiative

 détermination tm+1 

retour 1) pour une nouvelle séquence

- absorption suivi d'une émission 

 détermination m+1 et tm+1 

retour 1) pour une nouvelle séquence

3) fin du processus :

- le photon sort par la face arrière 

- la transition est non radiative

4) détection 

- le photon sort par la face par la face avant de l'échantillon
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Simulation Monte Carlo des spectres d ’excitation et d’émission de

fluorescence de la rhodamine B sur des gels de silice

(concentrations croissantes de 510-5 à 10-2 M) en tenant compte

des paramètres de diffusion et d’absorption
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Spectre d ’émission


