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L'atome d’hydrogéne est I'élément chimique le plus courant dans I'lUnivers. On le retrouve
associé a de nombreux atomes pour former des molécules comme I'eau, les hydrocarbures et aussi
sous forme de dihydrogéne. Cette molécule (H>) est utilisée pour stocker de I'énergie ou en fournir
(pile a combustible), on la retrouve aussi associée & des processus de décomposition de molécules
comme I'eau qui peuvent ne pas étre désirés (comme la radiolyse de 'eau dans des zones de stockage
d’éléments radioactifs).

A travers quelques exemples d'application nous allons voir comment H. interagit avec des
solides (carbone, zéolithe) et comment cette molécule se dissocie spontanément en fonction de la
température et pression. Ce travail s’appuie sur des simulations classiques de dynamique moléculaire
et Monte Carlo.

Dans un premier temps je présenterai une simulation de H> sur une membrane de carbone
en focalisant sur la diffusion de surface. Ce travail permet de mieux comprendre comment cette
molécules peut migrer dans des piles & combustible jusqu’aux sites ot elle va étre dissociée [1].

La deuxieme partie sera consacrée a une étude thermodynamique de la dissociation de H-
sous l'effet de la température et la pression [2]. Ce travail sappuie sur une nouvelle approche
d’analyse des simulations moléculaires qui permet de calculer directement des grandeurs molaires
partielles comme I'enthalpie et donc d’en déduire 'enthalpie de réaction.

Pour finir je présenterai quelques résultats de simulation de piégeage de H- et de ses isotopes
(D, et T,) sur zéolithe NaX a température cryogénique (40-100 K) [3].
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