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Diversité structurale des agrégats de carbone etd’  hydrogene,
implications pour les porteurs des
Bandes Aromatiques Infrarouges

L'émission IR de nombreuses lignes de visée dans le milieu interstellaire (ISM)
présente des bandes d’émission appelées AIBs, habituellement attribuées aux
hydrocarbures aromatiques polycyliques (PAHSs). Identifier les porteurs des AIBs
permettrait une meilleure compréhension de I'évolution de la matiere carbonée dans I'ISM.
Le but est ici de pouvoir comparer les AlIBs avec des spectres IR théoriques et
expérimentaux de nanoparticules hydrocarbonées. Le travail réalisé ici a porté sur
I'analyse structurale de ces systémes. Des systémes moléculaires désordonnés contenant
de 24 a 60 atomes de carbone sont généres par des simulations Monte Carlo par échange
de répliques a l'aide du potentiel réactif empirigue AIREBO. Aprés minimisation de leur
énergie potentielle, les structures ainsi créées sont caractérisées a l'aide de divers
parametres d’ordre. L'évolution de I'organisation structurale est analysée en fonction de la
taille et de la composition chimique (rapport C/H) des systémes. Les structures obtenues
présentent une grande diversité. L’étude statistique des différents parametres d’ordre
permet de mettre en évidence des tendances. La forme globale prise par les agrégats
dépend de leur taille. Les atomes d'hydrogéne, souvent périphériques sur les structures
de type cage, favorisent un degré d'organisation plus fort. Le calcul des spectres IR de ces
structures sera réalisé dans le futur. Pour obtenir des spectres expérimentaux de
nanoparticules hydrocarbonées en phase gazeuse, le développement du spectrométre en
émission IR FIREFLY a été poursuivi et FIREFLY a été couplé avec une source de
nanoparticules. Ces développements permettront bientdét de mesurer les spectres
expérimentaux des systemes d’intérét.
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