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Le laboratoire

CINaM : Centre Interdisciplinaire de Nanosciences de Marseille

Unité Mixte CNRS — Université d’Aix Marseille (AMU)

Campus de Luminy (au sud...)

5 Departements

Ingénierie Moléculaire et Matériaux Fonctionnels (21)

Nanomateriaux et réactivité (23)
Sources et Sondes Ponctuelles (13)
Sciences et Technologies des Nano-objets (17)
Théorie et Simulation Num érique (8)
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Quelques travaux en cours ...

Matériaux pour I’énergie et 'environnement

* Propriétés mécaniques et thermodynamiques des combustibles nucléaires (gaz
rares dans I'UO ).

» Fragilisation des gainages nucléaires (hydrures de zirconium)
* Propriétés mécaniques et thermodynamiques du ciment et materiaux pour
I'exploitation du gaz de schiste

Systemes de basse dimensionnalité

» Modélisation de la croissance de nanotubes de carbone et du graphene .

* Propriétés électroniques et structurales de systemes covalents bidimensionnelles
(silicene...)

» Structure, morphologie et ordre chimique de nanoalliages de métaux de transition
(AuPd, CoPt)

* Propriétés optiques de nanoparticules métalliques (AuAQ)

Propriétes fonctionnelles

« Matériaux pour I'électronique moléeculaire
* Proprietés magnétiques d’oxydes complexes
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Lialsons Fortes

Une méthode calcul de la structure électronique qui fait une hypothese sur
la dependance spatiale des fonctions d’onde électroniques (LCAO) :

.

v roou | les sites (les atomes)
y.r)=a ¢ ;- Ri) A
il

| les orbitales atomiques

\

Aujourd’hui ce terme s’utilise pour un ensemble tres large de methodes

 Si on utilise le développement des fonctions d’'onde comme
fonctions de Kohn-Sham ab-initio tight-binding (DFTB, Siesta, ...)

 Si on reussit a écrire de facon analytique les contributions a
I'énergie totale des configurations atomiques : potentiels semi-
empiriques (SMA, FMA, etc...)

« Si on parametrise les éléments de matrice de I'Hamiltonian : structure
électronique, dynamique, transport, magnetisme, etc.
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Methode de liaisons Fortes parametrée

Dans sa version la plus simple
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Methode de Liaisons Fortes parametrée

8y DPzs Pys Pz dzﬂ: d.ry- da:zu dy::: d‘r" 2
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Dimension de la matrice N.. X Niome

Besoin de

No.
orb 9

Diagonalisation Directe
10000 x 10000 (~ 2500 atomes sp)

10 min 1 proc
40 sec 48 procs

Forces par Hellman-Feynman
Appropriee pour Dynamique Moléculaire
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Nos(Nory +1) - parametres

Sibasespd N, =9
54 parametres ou
19 grace a Slater & Koster

Fraction Continue/Moments
pn = Tr (H?)
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Difficulté a acceder aux forces
Appropriée pour Monte Carlo
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Exemples

Diagonalisation de I'Hamiltonien Croissance de nanotubes de C
Forces par Hellman-Feynnman Fraction continue
Dynamique Moléculaire Monte Carlo Grand Canonique

MC steps

Dynamique des dimeres de Si Catalyseur : agrégats de Ni
Si(100)

GDR Modélisation des Matériaux 2013 8/11



Extensions

] LDOS,
Auto cohéerence de charge (\

T -1

Er J e= EDB + U (nB — ng)

Polarisation de spin
m = -1 (n' —n')
H=
U_. et =" 4 I (n* —n) L

Interaction spin-orbite ( o
1 ) = 5 8 ; . 8
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Avec la représentation des operateurs du moment
angulaire en orbitales atomiques
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Conclusion

Liaisons fortes (genéralités)

» Une méthode incontournable dans la boite a outils du physicien des solides.

* Lien naturel entre les simulations numériques et les Hamiltoniens modeles (électrons
fortement corrélés, Hubbard, Anderson, super-exchange, ...).

 Facilite le lien avec la chimie quantique.

« Simplicité permettant d’effectuer des calculs analytiques
Liaisons fortes (comme méthode de simulation)
* Dynamique Moléculaire pour un nombre d’atomes intermédiaire 1000 < N < 100 000

» Monte Carlo en gardant la structure électronique
Difficultés

- Paramétrer un systéeme multicomposants (travail d’artiste...)
* Quantum espresso (scf : 1 min pour 100 atomes 32 procs)

* Siesta (relaxation totale : 72h pour 512 atomes 250 procs)

Réunion thématique dans le cadre du GDR ModMat
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