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Recherche fondamentale en physique de la matiere condensée, riche d’'une importante
composante interdisciplinaire aux interfaces avec la chimie, I'ingénierie et la biologie.
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INSTITUT NEEL

Recherche fondamentale en physique de la matiere condensée, riche d’'une importante
composante interdisciplinaire aux interfaces avec la chimie, I'ingénierie et la biologie.

NANO - Nanosciences

Etude des propriétés physiques d’objeéts énanométriques, leur utilisation en vue
d’applications dans les domaines de l’énefgi@e, des techniques de I'information, et de la
biologie o

champ proche
cohérence quantique
micro- nano magnétisme
nanophysique et semiconducteurs
nanospintronique et transport moléculaire
semi-conducteurs a large bande interdite
systemes hybrides de basse dimensionnalite
théorie et nanosciences
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INSTITUT NEEL

Recherche fondamentale en physique de la matiere condensée, riche d’'une importante
composante interdisciplinaire aux interfaces avec la chimie, I'ingénierie et la biologie.

MCBT - Matiere Condensée - Basses Températures

Etude fondamentale des nouveaux états de Ia matiere condensée, développement des
procédés ou des instruments originaux

cristaux électroniques
hélium : du fondamental aux applications
matiere condenseée et physique statistique
supraconducteurs et matériaux fonctionnels, de I'élaboration aux applications
systemes a fortes corrélations électroniques
thermodynamique et biophysique des petits systemes
ultra-basses températures

@ UN[VERS]TEJObEPH FOURIER
28/02/2013



INST

ITUT NEEL

Recherche fondamentale en physique de la matiere condensée, riche d’'une importante

composante interdisciplinaire aux interfaces

MCMF - Matiere Condensée

Développe I'élaboration, les études cristal
modélisation de matériaux fonctionnels

avec la chimie, I'ingénierie et la biologie.

- Matériaux et Fonctions

lographiques ou spectroscopiques et la

intermétalliques & interstitiels - conversion de I'énergie

matériaux, optique non li

néaire et plasmonique

surfaces, interfaces et nanostructures
structure et propriétés des matériaux - conditions extrémes
théorie et simulation numérique des propriétés électroniques
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INSTITUT NEEL

Recherche fondamentale en physique de la matiere condensée, riche d’'une importante
composante interdisciplinaire aux interfaces avec la chimie, I'ingénierie et la biologie.

NANO MCBT MCMF

Yves Joly, Valerio Olevano, Jean-Pierre Julien
Développement de méthodes et de codes

Xavier Blase, Claudio Attacalite
Développement de codes et calculs

Marie Bernadette Lepetit, Laurence Magaud
Calculs
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Frr PLAN : 7

institut

spin _
fonctionnelle

Tests sur les parametres

taille de cellule

relaxation bords de GNR

énergie initiale
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Frr METHODES

institut

DFT DM classique
VASP potentiel C-H REBO 2¢ génération
(Brenner et all.)
6x6x1
NVE a OK
PWI1

Velocity-Verlet
At=0.1fs

160 C
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Frr

o METHODES
DFT DM classique
VASP potentiel C-H REBO 2¢ génération
(Brenner et all.)
6x6x1
NVE a 0K
PW91
Velocity-Verlet
DM quantique
NVE a OK At=0.1fs
200 C
@ P CVERSITE JOePH FOLRIER

28/02/2013



institut

DFT




11

Frl H ADSORBE

institut

¢ oy

csoadeoe ®Con
surface [

Déformation structurale
sp? => sp?

| >
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Frr H ADSORBE

institut
| 3 sites d’adsorption
.
énergie = moins
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POLARISATION EN SPIN

Etude expérimentale et théorique
de dimeres d'hydrogene sur graphite (0001)

la part de sp dans I'énergie de liaison
des dimeres ferromagnétiques <0.12 eV

seuls les dimeres non-magnétiques
sont observés expérimentalement

—étude de la stabilité de H, sur graphene
sans sp, qui ralentit les calculs

Z. Sljivananin et al, . Chem. Phys. 131, 2009
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Frl POLARISATION EN SPIN

institut
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Frl POLARISATION EN SPIN

institut
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Energie (eV)

) 16
ffl POLARISATION EN SPIN
0.6 o non sp
0.4 o4 |
0.2} % 0.21 h~
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top
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bridge
DMQ hollow
—> prendre en compte la polarisation en spin
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FEL RELAXATION

institut
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Energie (eV)

Frr

RELAXATION

institut
1 . .
B points = statique
0.8}
0,6}
04F
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0 & (] 1 [ 1 1
05 1 1,5 2 25
Distance H-surface (A)
top
25 eV bridge
DMQ hollow
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Energie (eV)

Frr

RELAXATION

institut

1 L points = statique
0,8}
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04}
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U [ (1 1 1 1 1

05 1 1,5 2 2,5

Distance H-surface (A)
top

25 eV bridge
DMQ hollow
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EEL RELAXATION

institut

h '. : : distance > 0.5 A
i ‘5 points = statique \
oal 1{ —tres bon accord
> F |
= oef | distance < 0.5 A
> | | —divergence :
o 04f
- i
L K
= oY
ol — T 0.5 0.005
05 1 15 2 25 3
Distance H-surface (A) 0 0.03
0.5 0.1
to
25 eV bridpge ’ Lo
DMQ hollow , .
relaxation non négligeable
a courte distance
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LEL

institut

top
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institut

bridge
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institut

hollow
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FEL FONCTIONNELLE

institut
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Longueur de liaison de H,

obtenue en GGA plus proche Separation (Angstrom)

que celle obtenue en LDA. FIG. 3. Variation of potential energy with the separation be-
tween the graphene sheet and the center of mass of the hydrogen
80meV de différence molecule in site D using the LDA VWN functional ([1), the GGA

PWO9I1 functional (@), and the GGA PBE functional (A). Inset:
close up of the potential-energy minima.

entre LDA et GGA.

D.Henwood et al., Phys. Rev. B 75, 2007
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Frl FONCTIONNELLE

institut
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FONCTIONNELLE
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= Pour ce systeme, choisir la fonctionnelle GGA
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institut

FEL FONCTIONNELLE

M.Mirzadeh, J. Phys.: Condens. Matter 24, 2012 V.V.lvanovskaya, Eur. Phys.]. B 76, 2010
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CELLULE INITIALE
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CELLULE INITIALE
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D.W.Boukhvalov et al, Phys. Rev. B 77, 2008
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EEL CELLULE INITIALE

institut

oy .
200 Cvs 32 C $+0-015 A

RAYON (A) HAUTEUR (A)

0 1.134
. 1.501 0.173
Déformation de 3.82 A
: autour du C;p 2.514 0.088
2.892 0.086
2820 0.003
P CVERSTE JosH FOURIER
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Frl CELLULE INITIALE

institut

1
200C
<% 200 Cet32C
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o 04
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Frl CELLULE INITIALE

institut
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o 04f
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0.2F , .
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0= => interaction entre les défauts
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DMQ hollow
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DFT vs DM
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Energie (eV)

Frr
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H ABSORPTION

4
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hollow comportements quantitativement similaires
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Frl H ABSORPTION

institut
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Potential Energy (eV)

Frr

H ABSORPTION

36

Distance of H above the surface (4)

DFT statique

institut
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Frl VITESSE INITIALE

institut
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VITESSE INITIALE
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Frl VITESSE INITIALE
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Energie (eV)
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—> toujours quantitativement similaire

* UNIVERSITE JOSEPH FOURIER

28/02/2013



Frr

institut

S—

o
&
)\

S—

N
J\

S—
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A.lto et al,, ]. Phys. Soc. Jpn., Vol. 77, No. 11, 2008
E.Despiau-Pujo et al., soumis a J. Appl. Phys.
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VITESSE INITIALE
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VITESSE INITIALE
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VITESSE INITIALE
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0.8 eV
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Frl EEFET DE BORDS
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Frl EEFET DE BORDS
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Energie (eV)
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. pas de barriere

minimum 3 1.1 A

—accord quantitatif

L5 2.0 25 3.0 3.5
Distance H-surface (A)

M.Teraoka et al,, Jpn. J. Appl. Phys. 51, 2012
E.Despiau-Pujo et al., soumis a J. Appl. Phys.
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