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Les mélanges de solvants sont couramment utilisés dans 1’industrie. Le plus commun
est I’eau/éthanol, que 1’on retrouve dans des préparations pharmaceutiques et largement en
parfumerie. Malgré plusieurs milliers d’articles scientifiques qui le considére comme étant un
mélange homogene, les données physiques [Franks Quaterly review 1966] prédisent qu’ils
devraient ne pas se mélanger, comme le font I’huile et I’eau. 1l y a eu plusieurs tentatives de
résoudre ce paradoxe [Dixit, Nature, 2002] en invoquant par exemples des hétérogénéités
locales de la taille de quelques molécules.

Dans ce contexte présentant des implications académiques et industrielles, nous
appliquons des méthodes physiques robustes et en mettant un soin trés particulier a analyser les
data avec des modéles ne supposant pas I’homogénéité, le tout en explorant des échelles de
tailles et de temps jusqu’ici négligées. Nos résultats préliminaires permettent de proposer une
structure et une dynamique avec des tailles caractéristiques mille fois supérieures a la taille
d’une molécule.

La clef moléculaire de ce systéme est que 1’éthanol et I’eau ne sont pas soluble. En effet,
nous soupgonnons que, lors de leur contact, ils forment une série de complexes trés stables
générant une interface qui sépare les deux milieux. La grande stabilité de ces complexes
favorise I’augmentation de la surface et génere une interface trés complexe et trés souple. Cette
interface étant le siege de 1’équilibre chimique dynamique entre I’eau et 1’éthanol, elle est en
réarrangement permanent. On peut 1’observer par RMN en gradient de champ (au Laboratoire)
et par diffusion de la lumiére (Académie des Sciences de Prague). La ségrégation est observable
par diffusion des rayons X au laboratoire et sur les synchrotrons (SOLEIL et ESRF en France,
NSLS II aux USA).

L’objectif du stage, en collaboration avec LVMH Orléans, sera d’explorer la localisation
et la dynamique de molécules modéles dans ce labyrinthe en perpétuel réarrangement. Nous
focaliserons notre attention sur les colorants, les aromes, et des molécules pharmaceutiques
comme le Lanréotide. Une partie du travail sera en lien avec Pr Ghoufi (Université de Créteil)
pour interpréter le travail expérimental par dynamique moléculaire.



Figure 1 : a) Simulation moléculaire d'un mélange binaire éthanol-eau (bleu) sous champ de
gravité stabilisant une démixtion locale [M3]. Les couleurs rouge, blanche et grise
représentent respectivement les atomes d'hydrogene, d'oxygene et de carbone. b) Mesure de
l'indice de réfraction d'un contact montrant deux interfaces lisses séparées de 3 mm. ¢)
Ethanol avec un colorant en contact avec de l'eau aprés 6 heures, et changeant de couleur
avec la polarité du solvant. d) Image en caméra thermique 1 seconde apres le contact de l'eau
et de l'éthanol, I’elévation de température est de 2°C.
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