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L'élaboration de nouveaux matériaux nano-structurés, hybrides, composites... mettant en jeu
plusieurs échelles de longueur, des effets quantiques, des composés de différents types (organique,
inorganique, hydrophile, hydrophobe) pour des applications technologiques et environnementales [1]
est devenue complexe et couteuse. Les simulations contribuent déja grandement a la conception de
ces matériaux mais les méthodes actuelles, souvent adaptées a des environnements homogénes et
isotropes [2], ne fournissent pas certaines fonctionnalités cruciales qui amélioreraient de facon
significative la portée et la puissance des simulations dans ce domaine.

Aussi, nous avons développé de nouveaux outils de simulations pour modéliser a grande
échelle les matériaux hybrides dans lesquels des molécules organiques sont encapsulées ou greffées
dans une matrice hdte inorganique cristalline ou amorphe. Une description précise de ces matériaux
hybrides nécessite de redéfinir des champs de force empiriques afin que les modeles des systémes
hétes inorganiques soient compatibles avec les champs de force des molécules organiques. Ce travail
s'est appuyé sur une exploration locale de la surface d'énergie potentielle par des méthodes de chimie
quantique périodique. Par ailleurs, prédire la structure, la dynamique et les propriétés en particulier
optiques de ces matériaux nous a conduit a développer un code TDDFT/DFT/MD [3] capable de
décrire avec précision les interactions entre la matrice et les impuretés qui sont au cceur du
fonctionnement et de la stabilité des matériaux hybrides. Ce code repose sur deux logiciels paralléles
qui sont SIESTA et DL _POLY [4] pour les calculs quantique et classique, respectivement. Les
transitions électroniques sont déterminées par un code paralléle et rapide [5] de la théorie de la
fonctionnelle densité dépendant du temps (TDDFT).

Nous montrerons dans cet exposé comment nous traitons les problémes sous-jacents au
couplage TDDFT/DFT/MD, et illustrerons ce code sur quelques exemples d'intérét. Nous présenterons
également la méthodologie suivie pour développer des champs de force empiriques adaptés aux
matériaux hybrides organique-inorganiques ainsi que leur transférabilité.
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