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Les Nanotubes
de Carbone




Quelques donnees historiques...

Jusqu’'en 1985, seulement 2 états cristallins connus du carbone
B eees
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1991: découverte des nanotubes de carbone par lijima
Propriétés mécaniques et électroniques remarquables

Taille nanométrique = nombreuses possibilités d 'applications



Plan

| Présentation générale des nanotubes de carbone
- description générale
- propriétés geometriques

|l Propriétés électroniques des nanotubes de carbone
- orbitales hybrides du carbone
- structure de bandes dans le modele des liaisons fortes
- variétés métalliques et semi-conductrices des nanotubes
- quelques corrections a apporter au modéle

[Il Applications des nanotubes de carbone
- applications liee aux proprietés électroniques
- applications liée aux leurs propriétés mecaniques



Les nanotubes de carbone

| Présentation générale des nanotubes
- description générale

- proprietés geometriques de base



Nanotubes et graphene

Graphéne: un plan unique de la structure du graphite
= atomes de carbones arrangés selon un réseau hexagonal
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Proprietés morphologiques

Dimensions:
Diametre d’environ 0,6 a quelques nm
Longueur de 100 nm a quelques millimétres




Propriétes morphologiques

Assemblages selon 2 modes:

-

e ;ﬁi‘%ﬂ A ‘.\::
N ot > 1 o)
()

LRANT IR
b .-l\_‘:. P

- Nanotubes monofeuillets se regroupant en fagots
(jusqu’a quelques dizaines)

- Emboitement coaxial des nanotubes les uns
dans les autres
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L’assemblage dépend fortement des mécanismes de fabrication des nanotubes



Processus de fabrication

Procédés haute température (T>3000°C)

Pompe
A

Arc électrique: passage d'un
fort courant entre deux  ue
eélectrodes en graphite

—*  Catade

I Gaz'inerle

|
Générataur

A 5 VY ROMPE AVIDE

X

LASER COx

PYROMETRE
QFTIQUE

graphite

=== ﬂ_#

TRANSLATION ET """-__1 C_D —— _ ENTREE
DE ROTATIOM DE DES GAZ
J LA CIBLE

Procédés basse température

~  Vaporisation laser: faisceau laser
| g focalisé sur cible de poudre de

compactée

Décomposition catalytique d’'un gaz carboné sur des particules métalliques



Motivations de I’etude des propriétes geométriques

Caractéristiques:

- réseau hexagonal
- réseau reciproque hexagonal

- 2 atomes par maille
- 2 vecteurs (a, et a, permettent d’obtenir tout le réseau)
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e vecteur chiral

Plusieurs enroulements possibles autour de I'axe générateur (différentes directions)

Influe sur les propriétés électroniques (passage d’'un comportement métallique a

semi-conducteur, cf. partie Il)

Vecteur Chiral
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Le vecteur chiral et les trois configurations

C.,=na,+ma,
-0 =0 zig-zag
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Proprietés morphologiques et vecteur chiral
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Les nanotubes de carbone

[l Propriétés électroniques des nanotubes de carbone
- orbitales hybrides du carbone
- structure de bandes dans le modele des liaisons fortes
- variétés métalliques et semi-conductrices des nanotubes

- quelques corrections a apporter au modéle



Orbitales hybrides du carbone

Structure électronique du carbone: Z=6 = 1s22s2 2p?
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Sur un atome donné:

Matrice du hamiltonien dans la
base {s, p,, Py, P,}
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y Electrons de valence répartis sur les orbitales 2s et 2p
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Couplage entre deux atomes
dans une méthode de CLOA:
Matrice de transfert t,




Orbitales hybrides du carbone

A courte distance interatomique, les intégrales de transfert sont grandes devant Ep-Es

= On choisit de nouvelles fonctions de base plus adaptées a ce fort couplage

Exemple 1D: |s>, |p,> remplacé par [s+p >/N2, |[s-p. >/ V2 :
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Structure de bandes dans le modele des liaisons fortes
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- Recherche de la fonction d’'onde générale sous forme de CLOA

- Utilisation du modéle des liaisons fortes: on ne prend en compte que
les interactions entre plus proches voisins, et les intégrales de transfert
sont remplacées par les couplages pptr

- Conditions aux limites parfaitement périodiques car structure
cylindrique et diamétre trés petit devant la longueur (dans un rapport
>1000)

= Trés bon cadre d’application du théoréme de Bloch



Structure de bandes dans le modele des liaisons fortes

Valeurs propres du hamiltonien obtenu dans le modéle décrit préecédemment (avec Ep=0):
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Structure de bandes: gap nul aux sommets de la maille réciproque



Variétes metalliques et semi-conductrices des nanotubes

Quantification du vecteur k en raison des conditions aux limités périodiques:

k.C = p 21T, p entier

Définit des lignes de k autorisé, orthogonales a C

= Le caractere meétalligue ou semi-conducteur du nanotube dépend du passage ou non
d’'une de ces lignes par un sommet K ou le gap est nul

K ” K
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n-m=3p . metal
n-m#3p : semiconductor

Transcription de cette condition sur les indices de Hamada qui définissent I'hélicité du tube:

n—m=3p = métal n—m # 3p = semi-conducteur



Quelques corrections a apporter au modele

Quelques effets susceptibles de modifier les conclusions précédentes:

- Effet de la courbure pour les tubes de trés faible rayon (qgs angstroms)

- Rassemblement des nanotubes en faisceaux /// ///?

- Tubes multiples encastrés les uns dans les autres




Les nanotubes de carbone

[l Applications des nanotubes
- applications liée aux propriétés électroniques

- applications liées aux propriétés mécaniques



Modification des propriétées dues a des déefauts

Plusieurs défauts pouvant modifier completement les propriétés électroniques:

- Présence de pentagones, heptagones
- Trous
- Dopants
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Possibilité de faire des jonctions
meétal/semi-conducteur, semi-
conducteur/ semi-conducteur...

Density of States (a.u.)
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Utilisation des nanotubes dans les circuits électroniques

Faisabilité de circuits électroniques constitués uniqguement de
carbone, avec diodes et transistors

Réalisation de diodes et de transistors
a effet de champ déja effectuée e

Source
clectrode

Bonnes propriétés de conductivité
thermique : jusqu’a 6000 W.m-1.K-1
(celle du diamant est de 3000 W.m-1.K-1)

Stables dans l'air jusqu’a 1050 °K

Possibilité d’étre traversés par des
courants de 109 A.cm




Source d’électrons pour I’émission de champ

La finesse des extrémités du nanotube en fait la meilleure pointe a meilleur pouvoir
d’émission sous champ électrique.

De nombreuses applications pratiques:

Réalisation d’écrans plats
(procédé de Motorola permet de synthétiser les nanotubes
directement sur du verre grace a un
catalyseur et donc d’élaborer des
écrans plats en utilisant cette
propriéte)

Amplification de micros-ondes
Radiographie X portable

Sondes pour microscopie de surface

NONE SEI 5.0kV  X2300 10pm WD 11.5mm



Propriétés mecaniques

Module d’Young trés élevé:
valeur théorique: 1 TPa,

valeurs mesurées comprises entre 0.8 et 5 TPa
(acier le plus résistant, 0.2TPal)

Coefficient de Poisson: 0.261

Elasticité trés importante, les rend réversibles a la plupart des
déformations

Utilisation comme renforcement de fibres:
Supportent bien la compression

Accroissent la dureté des composites en absorbant I'énergie
(mais quelques difficulté techniques)
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