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SCIENTIFIC CONTEXT :

Les propriétés
optiques des
nanoparticules

métalliqgues sont
marquées  par un
phénomeéne de
résonance plasmon qui
les rend

particulierement
intéressantes pour de
nombreuses
applications en
optoélectronique,
photonique, imagerie
médicale, etc. Ces
propriétés varient
avec certaines
caractéristiques
intrinséques  a la
nanoparticule - taille,
morphologie,
composition chimique
- et aussi en fonction
de facteurs externes
comme la température
ou I'environnement.

Fabriquées par voie physique, les nanoparticules sont conservées dans des matrices inertes. Fabriquées par
voie chimique, elles sont stabilisées par des ligands greffés en surface. La prise en compte de ces
environnements requiert une modélisation quantique du systeme complet. Cette derniere doit étre capable de
décrire a la fois le métal et les liaisons et transferts de charge avec le voisinage. Cela constitue un véritable
challenge au niveau théorique. Mais une modélisation est absolument nécessaire pour interpréter les données
expérimentales obtenue récemment sur des particules de ~1 nm.

MISSIONS :

Le but du stage sera de prédire la réponse optique (absorption, fluorescence) de petites nanoparticules
métalligues ou bimétalliques. Plusieurs travaux seront possibles (a choisir selon l'intérét du stagiaire): (i)
Mesurer la qualité des prédictions en fonction des parametres du modele quantique, (ii) traiter et analyser les
résultats déja obtenus sur un grand nombre d’'agrégats, (iii) prédire la réponse optique d’agrégats stabilisés par
des ligands.

L'étude théorique se fera dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité. Les simulations seront
effectuées sur les puissants ordinateurs des centres locaux et nationaux.

Le stage pourra se dérouler soit a I'automne 2024 soit au printemps 2025.

OUTLOOKS :

Découverte de la simulation numérique avec des méthodes quantiques.
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