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SCIENTIFIC CONTEXT :

Les MXenes, une classe de nanomatériaux bidimensionnels constitués de carbures ou de nitrures de métaux de
transition, suscitent un intérét croissant en raison de leurs propriétés uniques. lls sont considérés comme des
candidats trés prometteurs pour diverses applications, en particulier pour le stockage et la production
d’hydrogéne, essentiels au développement des énergies renouvelables. Cependant, a ce jour, seules quelques
structures de MXénes ont été étudiées, laissant un vaste champ pour explorer de nouvelles compositions et
améliorer leurs performances, notamment dans le domaine du stockage de I’'hydrogéene [1].

Les MXénes sont formés par I'empilement de couches dont la composition atomique peut varier selon le schéma
T-M-X-(M-X)-M-T’, ou M désigne un métal de transition, X correspond a N ou C, et T/T' représentent des groupes
fonctionnels. Cette variabilité conduit a environ 23 000 phases de MXenes possibles [2].

Dans le cadre du projet ANR ML-H2MX, notre équipe cherche a identifier, parmi ces 23 000 phases, celles qui
présentent les meilleures capacités de stockage d’hydrogene, afin de fournir une liste restreinte aux partenaires
expérimentateurs pour la synthése et les tests d’adsorption d’hydrogene. Cette étude théorique repose non
seulement sur des outils de calcul quantique, mais également sur des approches issues du machine learning,
rendues indispensables par la quantité considérable de données a traiter.

MISSIONS :

Apres une étude bibliographique, I'étudiant(e) recherchera dans un premier temps les structures les plus stables
des T-M-X-M-T, avec M ={Ti, V, Nb et Zr}, T={ F, Cl, Br, OH} - ces métaux présentent une forte affinité avec
I'nydrogene et les phases ol T=T' sont plus facilement synthétisables - ce qui réduit les possibilités a seulement
1 792 combinaisons.

Des méthodes de modélisation atomistique et quantique (DFT) seront utilisées afin de décrire les propriétés
électroniques et structurelles, et donc l'affinité de H: pour différentes structures de MXeénes. L'étudiant(e)
étudiera différents mécanismes, allant des interactions faibles (de type Kubas) aux interactions fortes entre H: et
les MXenes, afin de sélectionner les MXénes les plus prometteurs pour le stockage de I'hydrogéne.

Si le temps le permet, I'étudiant(e) s’intéressera a d’autres structures.

OUTLOOKS :

Le projet pourra étre poursuivi en these. Le financement est assuré (projet ANR ML-H2MX)
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