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Projet scientifique :

Dans le cadre d’un projet supporté par I’ESA (European Space Agency), nous envisageons le
développement de nouveaux capteurs pour des applications spatiales. En étroite collaboration avec
un stage et un post-doctorat expérimentaux, 1’objectif de ce stage est I’étude théorique des mateériaux
modeles pour les capteurs. Plus particulierement, nous nous intéresserons a TiO2 et BaTiOs. La
premiere partie de ce stage sera consacrée a une étude bibliographique permettant I’identification des
molécules modéles représentant les grandes familles de polluants atmosphériques. L’étude des
propriétés d’adsorption des deux matériaux d’intérét (TiO2 et BaTiOs) vis-a-vis de ces molécules
modeles sera ensuite réalisée, en particulier nous nous intéresserons a la sélectivité d’adsorption entre
les différentes familles.

Cette étude sera réalisée via des calculs DFT+U a I’aide du code VASP [1].
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