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Morphologie et énergétique des surfaces vicinales 

de métaux de transition. 
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Construction géométrique de Wulff 

Facettes correspondent aux points  

de rebroussement de l’énergie de surface 

Conséquences du théorème de Wulff 

La bonne fonction énergétique:  

énergie de surface par unité de surface projetée (sur un plan de référence) 
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Forme d’équilibre  

polyèdre convexe  

Raccordement (anguleux 

ou doux) de 2 facettes  

Herring (1951) 

Le cristal a une forme convexe ainsi que la fonction  f
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Le multiplicateur de Lagrange est le potentiel chimique 



Description géométrique d’une surface vicinale 
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Coupe du réseau cubique par un  angle q quelconque 

tan
m

q
q Concentration de marches Largeur des terrasses 

( )
q

m
l E

1L l 



Description géométrique d’une surface vicinale 

Surface vicinale crantée 

Surface vicinale du réseau cubique à faces centrées 
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Les grandeurs énergétiques de surface 
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Les modèles énergétiques  

( )ii

i

H T V r R  Hamiltonien 

2 2 2 2| |   ;  , ( , , ), ( , , , ,3 )n i s p x y z d xy yz zx x y z r      base 

orthogonal 
| nmn m   

HC E C  
Non-orthogonal 

| nmn m S  

HC E SC  

(approximation à 2 centres) 

10 intégrales de sauts 
SKddddddppppsdspss  ,,,,,,,

)()( RfR
cSKSK  

| |     i H j i j   

OzRij //

Liaisons fortes 

3 termes intra-atomiques 
)()(

23/43/2

RfR ijcij

ij
i

iiii dcba










 

| |i H i  

s
s
s

,| |m

m

c m  | |H E   équation  de Schrödinger 

Définition des grandeurs locales 
*

, ,

occ

nm

m

n n mN c cS 






Les modèles énergétiques  

Neutralité de charge locale 
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Fonction « densité » 
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Les modèles énergétiques  

Fonction d’immersion 
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Potentiels empiriques 
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 Energie libre vibrationnelle 

c :  rayon de coupureR

:  fonction de coupurecf



Les modèles énergétiques  

Potentiel de paires effectif (Ising) 
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Réseau CFC 
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Modélisation d’une surface  

Objet bidimensionnel réseau réciproque 

Méthode des couches 
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Nombre de couches 

 atomiques 

Le calcul des énergies en pratique  
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Les interactions entre marches 

élastique 

Relaxation atomique 

21/ l

dipôle-dipôle 

dipôle électrique en  

bord de marche 

21/ l

phononique 

Attractive? 

l

( ) ( )l  q  

Non-croisement des marches 

21/ l

entropique 

oscillation de Friedel 

cos(2 )F

n

k l

l



electronique 



3int int
0

3

' ( )( ) (0)
( ) | tan | | tan |

cos

g gn
n

h h

qg 
g q q

q


  

Les interactions entre marches 
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L’énergie de marche dépend de la vicinalité 
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Les interactions entre marches 

Énergie de marche en liaisons fortes Énergie de marche vibrationnelle 



La stabilité des vicinales 
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La stabilité des vicinales 

Vicinales de (111) 
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La stabilité des vicinales 
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Réseau FCC 5èmes voisins 



La stabilité des vicinales 
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Toujours instable 
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Potentiel d’immersion 

Réseau rigide 



La stabilité des vicinales 

Potentiel empirique 

Réseau relaxé 

  interaction entre marches  

  influence sur la stabilité 

  Interaction élastique  

  courbure positive 

  stabilisation des vicinales   

Voisins lointains 

relaxation 

Situation identique à Frenken et Stoltze 



La stabilité des vicinales 

Grande variété de scenarii Liaisons fortes 

Facettage en 2 vicinales 

Facettage en(100) et (111) 

Stabilité des vicinales 



La stabilité des vicinales 

Influence des phonons 

Faible influence sur la stabilité 

Effet déstabilisant 

D’après Frenken et  Stoltze: stabilisation 

Modèle d’Einstein 
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Conclusions & Perspectives 

Grandeur centrale: énergie de surface  ( )ng

théorie expérience 

potentiels Liaisons fortes Ab initio 

Sous estimation dépend du modèle Dépend de la méthode 

et de la fonctionnelle  

LDA/GGA 

On obtient 

« facilement » 
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Stabilité des surfaces vicinales 

Problème difficile car bilan énergétique subtil: meV/Ǻ 

Les potentiels empiriques ont leur limite 

Les calculs de structure électronique sont-ils totalement fiables? 



Conclusions & Perspectives 

Grande richesse des surfaces vicinales 

Propriétés physiques des nanostructures 

Comportement magnétique des nano-objets (nanofils, nano-plots) 

Influence des marches sur la catalyse 

Facettage sous dépôt d’adsorbat 

Vicinales des surfaces d’alliages ou de quasicristaux 

Formation de nanofils 

Aimantation, anisotropie magnétique, distribution spatiale des 

Moments (amplitude et orientation)  


