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Vendredi 3 décembre 2010 a 11h00

Batiment 466, salle 111 - CEA Saclay, 91191, Gif\uette

Théorie de la Fonctionnelle de la Densité et approche perturbative
pour la modélisation des Nanostructures : Nanotubes, surfaces

métalliques, molécules organiques et interaction de van der Waals.

Yannick Dappe
LPS Université d'Orsay

Invité par Cyrille Barreteau

L'essor croissant des nanotechnologies, grace aalmelles techniques expérimentales de pointe, antas
retombées considérables pour I'évolution de nosésts: D’un point de vue fondamental, ces dévelopds
ameénent également de nouvelles questions, tamniplexité des systemes étudiés devient importéde exemple,
les derniers progres en électronique moléculaiweledtransport dans les matériaux graphitiquesemol question
d’'une nouvelle Physique de ces interfaces hybridesiécessité d'une modélisation réaliste de ce®Byes s'impose,
en vue d'une bonne interprétation de résultats raxe@itaux novateurs. En ce sens, la Théorie detetionnelle de
la Densité (DFT) semble étre I'outil adapté pourgesmre de modélisation. Cependant, du fait de compents
articuliers dans ces nouveaux systemes (faibfesfieet de charge, interaction faible et de vanileals, corrélations a
longue portée), les approximations usuelles de & QIA, GGA, ..) peinent a reproduire correctemecgs
nouveaux effets. De ce fait, il apparait esSaire de développer des techniques allardeldu de la DFT
traditionnelle pour reproduire au mieux la réali des observationsexpérimentales.
Au cours de ce séminaire je vais donc prtéseles récents développements réalisés danedélisation de ces
interactions faibles. Je présenterai notammertté& diexemple, certains résultats récents conceétlBagraphéne, les
Nanotubes de Carbone et les fullerénes. Jeerparlégalement des interfaces métal/molécudeganiques,
notamment en ce qui concerne la caractérisationdgeiles d’interface responsable du transfert dwrges a
linterface. Enfin, jévoquerai mes travaux eours sur I'absorption de molécules organiquessdes Nanotubes
de Carbone, et je présenterai les perspectiveesidifférentes approches.
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* SERA PRECEDE D'UNE PAUSE-CAFE A PARTIR DE 10H30

Formalités dentrée : Contacter le secrétariat pour [€tablissement de votre autorisation dentrée sur le centre de Saclay.
Tel: 01.69.08.65.32 ou 01.69.08.40.12; Fax: 01.69.08.40.44, e-mail: catherine julien@cea.fr. Le délai minimum est de
24 heures pour les visiteurs ressortissants des pays de 'Union Européenne, et de huit jours pour les autres. Sans autorisation,
vous ne pourrez entrer sur le centre de Saclay. Dans tous les cas, se munir dune piéce d'identite.




