Simulations de systémes bi-phasiques hors équilibre
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Nous avons étudié par dynamique moléculaire hors-équilibre (NEMD) un nombre de mélanges
binaires de particules 'Lennard-Jones' partiellement miscibles. Les compositions furent choisies
telles que deux interfaces soient observées dans la boite de simulation. Soumis a des gradients de
température, des convections sont observées prés des interfaces; c'est 'effet thermocapillaire ou
effet de Marangoni, qui pourrait jouer un role non-négligable lors du transport de molécules a
travers d'interfaces, p.ex. en extraction liquide-liquide.
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