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Mécanismes compétitifs de formation et de dissociation catalytique de H2 sur un grain de poussière interstellaire silicaté




La formation de H2 dans le MIS est au coeur des recherches menées par plusieurs groupes théoriciens et expérimentateurs. Ce travail expose les études DFT réalisées afin d�identifier les structures géométriques et les chemins énergétiques dans le processus d�adsorption, diffusion, recombinaison et de desorption de H2 sur un grain de poussière amorphe de silicate: forsterite. Nos résultats montrent que la formation de H2 se produit via un mécanisme de double chimisorption de deux atomes d�hydrogène et plusieurs sites d�adsorption d�atomes H ont été identifiés. Ainsi, le nano-grain choisi offre plusieurs chemins exothermiques et endothermiques pour la recombinaison des deux atomes H. Un seul chemin a été trouvé dans la littérature sur une surface cristalline de forsterite (010). De plus, sur le nano-grain nous avons pu mettre en évidence l�existence de chemins réactionnels de plus petites barrières à la recombinaison de H2 que ce qui a été déjà trouvé sur la surface cristalline de forsterite (010). . Dans ce travail, les barrières à la recombinaison obtenues à partir des différents sites identifiés montrent une relation de BEP en fonction de l�énergie de liaison de 2 hydrogènes chimisorbés sur le grain indépendamment de la taille ou de la cristallinité/amorphicité de ce dernier. 


