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Résume :

L'adsorption sur carbones nanoporeux désordonnés (carbones adsorbants) est I'une des techniques les plus performantes
pour la dépollution des eaux. La complexité du processus d’adsorption en milieu aqueux est due aux nombreux
parametres qui gouvernent les interactions adsorbant-adsorbat et adsorbat-adsorbat. Une étude combinant I’approche
expérimentale et numérique est proposée pour mettre en évidence le rdle de paramétres comme la structure du
carbone, la mobilité électronique de surface, la morphologie et la topologie du réseau poreux, la présence des
groupements de surface ainsi que la sélectivité en milieu aqueux. L’étude cible I’adsorption du phénol en solution
aqueuse sur un tissu activé nanoporeux. Les propriétés adsorbantes du tissu vis-a-vis du phénol ont d’abord été étudiées
expérimentalement en tracant les isothermes d’adsorption (spectroscopie UV) et en caractérisant la composition
chimique (analyse CHONS et thermodésorption programmeée), la structure atomique (diffraction des RX) et la texture
microporeuse (adsorption N2 et CO2 et SAXS). Une étude comparative a été menée sur I’adsorption de la caféine, afin de
mettre en évidence le rdle de la taille et des fonctions chimiques de I’adsorbat. L’approche numérique a d’abord
consisté a générer différentes structures atomiques de I’adsorbant carboné a partir de la méthode HRMC en s’appuyant
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sur les données expérimentales (analyse élémentaire, facteur de structure/fonction de corrélation de paires et texture
poreuse). Deux champs de force ont été comparés : EDIP et Erhard-Albe. Les structures obtenues ont été caractérisées
numériquement (surface spécifique, distribution en taille des pores, distribution du nombre d’atomes par cycle, facteur
de structure, fonction de distribution radiale) et comparées avec les grandeurs expérimentales. La structure atomique a
ensuite servi de réseau hoéte pour simuler I’adsorption de la molécule de phénol par la méthode Grand Canonique Monte
Carlo (GCMC). Afin de réduire les temps de calcul, un code paralléle a été développé et implémenté sous MPI C++.
L’originalité de la méthode réside également dans I’étude de I’impact de la mobilité électronique du support carboné en
s’appuyant sur la méthode CSM (Charge Simulation Method). Les résultats des simulations numériques sont discutés et
comparés aux données expérimentales.
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