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|. Faits experimentaux

Deépot de platine sur carbone poreux
=>» Diffusion/transport ballistique
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Lois d'échelle : diffusion anormale
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p[— re d -> dimension d’espace
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d = dimension fractale de 1’espace
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Lois d'échelle : diffusion anormale (suite)

6=-1.3/-1.6 > Régime superdiffusif (par rapport aux processus
thermiques)

e PAr=0.5 Pa
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[I. Simulation

Dynamique moléculaire: résoudre les équations du mouvement

v(t+ %At) =v(t)+ %a(t)At r(t+At)=r(t) + v(t + %At)At
20 = Vit )+ Tt A

Calcul Paralléle: N/p particules traités par chacun des p processeurs

(p=8 pour cette etude).
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 Algorithme de Verlet :
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[I. Simulation

* La dynamique moleculaire

— Interaction Pt-C en Lennard-Jones

- 12 - 6
VPt—C — 4gPt—C |:( ]:_C ) _ (PTtCJ :|

— Interaction Pt-Pt en TB-SMA (parameétres 5° voisins)

e A o)
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1. Modélisation

 La thermalisation

— Modele d’echange d'energie lors de la
collision

 Détection de la collision
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Thermalisation

— La thermalisation ad hoc
* Collision => La particule prend la température
du substrat: mais manque de justification
physique

— La thermalisation par friction
* Collision => Couplage électron-phonon

0", L op _ T-T
=—— — UV, avec u=ma-——¢
atZ i T ILl ] 2 : Tlv

al=1 (Pt) - 20 (Au) ps
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Les differents supports

1 - Carbone graphite :
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ll. Les differents supports

1 - Carbone graphite

2 - Carbone poreux modele :
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ll. Les differents supports

1 - Carbone graphite
2 - Carbone poreux modele
3 - Carbone Vulcan XC72 :
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ll. Les differents supports

1 - Carbone graphite

2 - Carbone poreux modele
3 - Carbone Vulcan XC72
4 - Charbon actif :
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Grandeurs utiles

v
27N*r,’ Ar

— LaRDE &)= N(k)

— Probabilite de présence en fonction
de la profondeur

— La surface des agrégats en surface

— Le nombre d’agregats et leurs tailles
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ANIMATIONS (1)

3000 Atomes Pt Agrégat Pt
sur couche Vulcan XC72 sur bille de carbone
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5000 Atomes Pt sur pore r=4.6 nm
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Etude du coefficient de collage
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Distribution de Ia taille des agregats
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Etude de la structure des agregats
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Etude de la structure des agregats
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Transport du platine dans le Vulcan XC72

Depth Profile
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Perspectives

« Calculs Monte-Carlo SoS du transport de platine
dans du carbone poreux (échelle 1)

* Pour convaincre de ['utilite des _ _
simulations/modélisation aupres des industriels
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