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L'objectif principal de cette recherche est de bâtir un programme de dynamique 

moléculaire canonique classique, permettant d'étudier l'adsorption d'un gaz (tel que 

l'hydrogène ou le méthane) sur des nanostructures de carbone dynamiques. Le potentiel 

empirique EDIP (Environment-Dependant Interaction Potential) est choisi pour 

représenter les interactions chimiques de la structure de carbone tandis que les 

interactions physiques sont modélisées par des potentiels de type Lennard-Jones. Le 

thermostat utilisé est le GGMT (Generalized Gaussian Moment Thermostat) et le tout est 

codé en C++. 

Pour illustrer le type de calcul que le programme est capable d'accomplir, 

l'adsorption sur des faisceaux de nanotubes de carbone est étudiée. Le programme est 

ainsi utilisé pour déterminer l'effet de la vibration de l'adsorbant sur l'adsorption. L'effet 

de la température et de l'adsorption sur les paramètres structuraux du faisceau adsorbant 

est également étudié. 
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