Modélisation stochastique de la condensation capillaire
dans des xérogels de carbone
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La premiere discussion de la condensation capillaire date des travaux de Lord Kelvin a la fin du
XIXeme siecle [1], et elle a été suivie par de nombreux développement théoriques et expérimentaux
tout au long du XXéeme siécle. De maniére peut étre surprenante, il fallut attendre le tournant du
XXleme siécle, et le développement de matériaux mésoporeux ordonnés, pour que les théories
existantes soient confrontées pour la premiére fois a des expériences effectuées sur des matériaux
ayant les mémes structures idéales (des pores cylindriques) que les modeéles existants. Ces travaux ont
globalement validé le contenu physique des théories, mais ils ont également révélé I'importance du
désordre géométrique [2]. Or, la plupart des matériaux mésoporeux d’intérét pratique sont
extrémement désordonnés.

Nous présentons une analyse stochastique de la condensation capillaire dans des xérogels de
carbones, qui vise a comprendre l'influence de la structure désordonnée de ces matériaux sur leurs
propriétés d’adsorption. La structure poreuse des xérogels est modélisée sur base de données de
diffusion des rayons X aux petits angles (SAXS), a I'aide d’'un modele classique de champ aléatoire
Gaussien seuillé (Figure 1 et [3]). L’originalité de notre approche tient a une généralisation mutiphasique
de ce modele, qui nous permet de décrire a la fois le matériau poreux et la structure du condensat dans
les pores [4]. Les paramétres du modele fournissent alors une approximation a faible dimensionnalité de
I’espace de configuration du systéme. Les prédictions du modele sont globalement en accord avec les
expériences (Figure 2), mais elles remettent en question certaines conceptions sur I|'origine de
I'hystérése d’adsorption/désorption dans ces matériaux.
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Figure 1: Spectre SAXS du xérogel de  Figure 2: Isotherme d’adorption d’azote calculée sur base de la
carbone, et réalisation du modéle de  structure obtenue par SAXS (courbe bleue) ainsi que les valeurs
structure poreuse par champ aléatoire expérimentales pour I'‘adsorption (e) et la désorption (o). Les
seuillé. cartouches illustrent la structure du condensat.
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