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Température du substrat

Les vibrations du substrat sont prises en compte en permettant a
I'atome de nickel sur lequel se produit la réaction de se déplacer
perpendiculairement a la surface (DL ()). Une distribution de Boltzmann
sur ng est utilisée afin d’obtenir les probabilités de dissociation pour une

température de surface (/) donnée (A=CHj et B=H)

(5

Ni
Nir™ @Q Nir™

. OO "0 .
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Conclusion

e Résultats purement quantiques:

- S. Nave and B. Jackson, Phys. Rev. Lett. 98, 173003 (2007)
- S. Nave and B. Jackson, J. Chem. Phys. 127, 224702 (2007)
- S. Nave and B. Jackson, J. Chem. Phys. 130, 054701 (2009)
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= Notre modele présente un accord raisonnable avec les expériences
pour Ni(111), mais sous-estime la réeactivité pour Pt(111) ainsi que la
difference de réactivité observee entre Ni(111) et Pt(111)
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= Notre modele présente un accord raisonnable avec les expériences
pour Ni(111), mais sous-estime la réeactivité pour Pt(111) ainsi que la
difference de réactivité observee entre Ni(111) et Pt(111)

e Reésultats mixtes classique-quantique:

- A. K. Tiwari, S. Nave, B. Jackson, Phys. Rev. Lett. 103, 253201 (2009)
- A. K. Tiwari, S. Nave, B. Jackson, J. Chem. Phys. 132, 134702 (2010)
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Conclusion

e Résultats purement quantiques:

- S. Nave and B. Jackson, Phys. Rev. Lett. 98, 173003 (2007)

- S. Nave and B. Jackson, J. Chem. Phys. 127, 224702 (2007)

- S. Nave and B. Jackson, J. Chem. Phys. 130, 054701 (2009)

= Notre modele présente un accord raisonnable avec les expériences
pour Ni(111), mais sous-estime la réeactivité pour Pt(111) ainsi que la
difference de réactivité observee entre Ni(111) et Pt(111)

e Reésultats mixtes classique-quantique:

- A. K. Tiwari, S. Nave, B. Jackson, Phys. Rev. Lett. 103, 253201 (2009)
- A. K. Tiwari, S. Nave, B. Jackson, J. Chem. Phys. 132, 134702 (2010)
= Cette étude nous a permis d’analyser en détail les mouvements du
substrat lors de la collision
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Perspectives

e Rajouter les degrés de liberté X et Y
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Perspectives

e Rajouter les degrés de liberté X et Y

e Mettre en place un modeéle multi-dimensionnel a 15 ou 16 DL pour la
dissociation de CH,4 sur les métaux, a I'aide du formalisme RPH
(Reaction Path Hamiltonian)

- S. Nave and B. Jackson, Phys. Rev. B 81, 233408 (2010)
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e Rajouter les degrés de liberté X et Y

e Mettre en place un modeéle multi-dimensionnel a 15 ou 16 DL pour la
dissociation de CH,4 sur les métaux, a I'aide du formalisme RPH
(Reaction Path Hamiltonian)

- S. Nave and B. Jackson, Phys. Rev. B 81, 233408 (2010)
e FEtendre cette méthode aux surfaces Ni(100), Pt(100), et

Pt(110)-(1x2)
- S. Nave, A. K. Tiwari, B. Jackson, J. Chem. Phys. 132, 054705 (2010)
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