
 
 

 

ÉTUDE QUANTIQUE DES PROPRIÉTÉS STRUCTURELLES
ET ÉLECTRONIQUES DES MXÈNES POUR LE STOCKAGE

DE L'HYDROGÈNE

LABORATORY : 
IN COOPERATION WITH
:

LEVEL :
TEAM(S) :

CONTACT(S) :

CONTACT(S) DETAILS:

KEYWORD(S) :

Institut Lumière Matière
BOUSIGE COLIN (LMI) 

M2 
THEOCHEM

ALLOUCHE Abdul rahman
MIGNON Pierre

abdul-rahman.allouche[at]univ-lyon1.fr / 
pierre.mignon[at]univ-lyon1.fr / Tel. 0472448314 

MXenes / Quantiques / Stockage d'hydrogène 

SCIENTIFIC CONTEXT :

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

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

Dans le cadre du projet ANR ML-H2MX, notre équipe cherche à identifier, parmi ces 23 000 phases, celles qui
présentent les meilleures capacités de stockage d’hydrogène, afin de fournir une liste restreinte aux partenaires
expérimentateurs pour  la  synthèse et les tests  d’adsorption d’hydrogène. 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 à traiter.

MISSIONS :

Après une étude bibliographique, l'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
l’hydrogène et les phases où T=T' sont plus facilement synthétisables – ce qui réduit les possibilités à 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  H₂  pour  différentes  structures  de  MXènes.  L’étudiant(e)
étudiera différents mécanismes, allant des interactions faibles (de type Kubas) aux interactions fortes entre H₂ et
les MXènes, afin de sélectionner les MXènes les plus prometteurs pour le stockage de l’hydrogène. 

Si le temps le permet, l’étudiant(e) s’intéressera à d’autres structures.

OUTLOOKS :

Le projet pourra être poursuivi en thèse. Le financement est assuré (projet ANR ML-H2MX)

BIBLIOGRAPHY :

[1] Lee et al., “Recent Progress Using Solid-State Materials for  Hydrogen Storage: A Short Review”, Processes
10(2022)
[2] Rajan et al., “Machine-Learning-Assisted Accurate Band Gap Predictions of Functionalized MXene”, Chemistry
of Materials 30 (2018), 4031–4038 published on 25/08/2025

published on 03/09/2025 


	ÉTUDE QUANTIQUE DES PROPRIÉTÉS STRUCTURELLES ET ÉLECTRONIQUES DES MXÈNES POUR LE STOCKAGE DE L'HYDROGÈNE

