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Trajectoire scientifique 
  Thématiques 

  Fusion d’un cristal 
  Agrégats moléculaires 
  Equilibres de phases de mélanges complexes 
  Actes chimiques élémentaires en phase condensée 
  Adsorption dans les zéolithes et matériaux nanoporeux 

  Confinement à l’échelle nanométrique 
  Effet d’interface 
  Effet de taille finie 

  Effets sur les propriétés du fluide 
  Structure  
  Dynamique 
  Thermodynamique 
  Propriétés électroniques 
  Réactivité 

 Anne Boutin, Pôle de Physico-Chimie Théorique, Département de Chimie, UMR « PASTEUR » 

(Ag+, e-
solv) 



Thermodynamique moléculaire 
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Monte-Carlo!

Dynamique 
moléculaire!

Thermodynamique Statistique Numérique 

Théorie 
analytique!

Simulation moléculaire 

Moyenne sur les grandeurs 
microscopiques 

Observables 
macroscopiques 



Adsorption 
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absorption adsorption 
physisorption	





Matériaux nanoporeux 

  Zéolithes 

  MOFs (Metal-Organic Frameworks) 

Matériaux de grandes surfaces spécifiques 
 (100-900 m2/g) 

centre métallique 

ligands organiques 

10 g   = 

 Anne Boutin, Pôle de Physico-Chimie Théorique, Département de Chimie, UMR « PASTEUR » 



"   “Respiration” de la MIL-53 (Cr) 
Matériaux flexibles 
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np lp 

H2O H2O 

MIL-53(Cr) @300K	


P.Llewellyn et al. (2008) 

CO2 

CH4 
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Xe @ MIL-53(Al) 

Exp. M.-A. Springuel-Huet, 
LCMCP, UPMC 



Diagramme de phase Xe@MIL-53(Al) 
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Exp. M.-A. Springuel-Huet, LCMCP, UPMC 



Conclusion 

  Angew. Chem. Int. Ed. 48 (2009) 8314-8317. 
  J. Phys. Chem. Lett. 1 (2010) 445-449. 
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Effet dʼinterface!Effet de confinement!

Thermodynamique! Propriétés électroniques!

Structure et 
dynamique!

Réactivité  
dans le fluide!

Thématiques :  Physico-chimie en milieu confiné  

Méthodes : Thermodynamique moléculaire numérique 

  J. Am. Chem. Soc 130 (2008) 14294–14302.  
  J. Am. Chem. Soc 131 (2009) 2442-2443. 
  J. Am. Chem. Soc 131 (2009) 11329-11331. 
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