[image: https://fbcdn-profile-a.akamaihd.net/hprofile-ak-ash1/211031_167152246681610_4211214_n.jpg]
Ministère de l’Enseignement Supérieur et de la Recherche Scientifique
Université des Sciences et de la Technologie Houari Boumediene
Faculté de Chimie
 (
Étude Théorique des Propriétés Électroniques des 
Nano-Structures
 de Platine
)Laboratoire de Chimie Théorique
Nadia AZZOUT (**)
Discipline : Chimie
Option : Chimie Théorique

 (
Résumé
Un nouveau cristal liquide, constitué d’une phase hexagonale de tubes de SDS (sodium 
dodécyl
 sulfate) et de pentanol, gonflé avec du cyclohexane, est prometteur dans le domaine des nanotechnologies. Ainsi la réduction de sels de platine (II ou IV) dans un tel 
nanoréacteur
 conduit à la formation de 
nanoagrégats
 de platine, assemblés en fils [1]. A priori la formation de tubes est aussi possible. Nous avons émis l’hypothèse que la formation de fils ou de tubes est conditionnée par l’interaction spécifique du métal et du surfactant, à l’échelle microscopique.
Nous avons ainsi examiné l’affinité des divers complexes de platine IV, II et 0, mis en jeu dans la réduction de Pt
IV
Cl
6
2-
 et Pt
II
Cl
4
2-
 par CO, pour le surfactant DS
-
. Nous avons décrit les  structures à l’aide de la méthode DFT/B3LYP et l’environnement à laide de la méthode PCM [2].
Les résultats reproduisent les équilibres caractéristiques de la spéciation des complexes de platine en solution aqueuse, et montrent que les divers complexes de platine ont une affinité médiocre pour le surfactant 
dodécylsulfate
. Ce résultat est cohérent avec la formation de fils. Nos résultats permettent également de proposer de nouvelles expériences.
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