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Contexte et motivation Etude in situ par UHV STM sous

—

- Fonctionnaliser la surface libre de I'Au(111) ] Conférer de nouvelles propriétes Explorer de nouvelles voies de contrainte/déformation
= Utilisé la reconstruction comme motif pour + = En contrélant la reconstruction [3] ‘ nanostructuration de surface a I'échelle |
I'auto-organisation de molécules ou = En modifiant les structures de surface atomique _ Calculs atomistiques en Dynamique
nanoparticules [1,2] telles que les surfaces vicinales [4] Moléculaire

Reconstruction de la Surface Au(111) Simulations atomistique en Dynamique Moléculaire

Potentiel 2nn MEAM [5] » Developpement d’un potentiel pour

% Reconstruction 22 x V3, 7S I e o —— 22
’ = == Symetre tipie « Code LAMMPS [6] modeéliser la reconstruction 22 x /3

d’herringbone ou en chevrons T T (empilement cfc)

RN, = — 3 directions de e S
< Différence de coordination entre les atomes 2 s reconstruction possibles S (a) Image Issue des
de surface et ceux du massif o S e R calculs atomistiques.
]

- Contraintes de surface e [110] (b) et (c): images STM
— Vue de dessus
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Dispositif experimental Nanoplast

s STM/AFM sous UHV

Chambre de préparation UHV

Dispositif de déformation (en compression)
Déformation en T de 90K a 650K

In situ
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» 23 atomes de surface siegent sur
22 atomes du massif selon <110>
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Lignes de discommensuration | 5. Atogmes hors site

0‘0

(DLs) sureleves de 20 pm

Effet de contraintes et relaxation
1. Analyses STM

2. Approche « dislocationelle » en DM

< Observations de marches vicinales, principalement
orientées selon [110], de hauteur d’'un plan atomique
(=240 pm)

< Deux partielles de Shockley de b = % [211] et b = %[121]

connectées par une dislocation coin parfaite

< Pour des largeurs de terrasses faibles = une seule

. . , ++» Dislocation coin de longueur de ligne éqgale a I'épaisseur
orientation des DLs (carré blanc) g g 9 P

du plan atomique

“» Proche du bord de marche - organisation des DLs

+»» Pour la DL parallele au bord de marche : une partielle de
plus complexe (Chevrons en U) P P

Shockley de b = %[1121

<+ DL parallele au bord de marche

Ci-contre :
« Cellule de simulation triclinique (= conditions aux limites)
« Configuration relaxée de la surface reconstruite et description en
LSS R terme de « misfit dislocations » | |
3&3&% e AN eceeeaeeeee” « Les atomes sont colorés en fonction de leurs coordinences
% o - Marches monoatomiques orientées le long de la direction [110]

» Périodicité des DLs dépend de la largeur des
terrasses vicinales

[110] [112]

. . , , . 4. Contraintes de surface et relaxation
3. Confrontation des calculs atomistiques aux résultats expérimentaux

= 1) >0 contrainte de surface sans marche (tension)
_ 0 Step n2 - 75 °P < 0 contrainte due a la marche (compression)
12.0 | (a) STM (experiments) | e Contraintesde surface T Tii = T;; + —=— 4+ I;;— = T, contrainte due a l'interaction entre marches
o 2 vt 2nn-MEAM (simulations) o . Ll Ll 0 Ll , 02 L
“ Mesure de A, periode de la 15| + 7 | Ly Ly = 1§ =1 - ayV6/12; a, paramétre de maille
reconstruction (a) o |l i=xouy = h hauteur de la marche
100} | §
“ Mesure de d, largeur de la E *°/ a)
zone hcp (b) |
8.0
. 75}
en fonction de la largeur des 70 | Aing _
terrasses vicinales, L ssf ] <
(b)  STM(experiments) ~  —m— Ny l
40 | 2nn-MEAM (simulations) — 0 +1%
3.5 | : -’ -
' 2.3 7’ fitted :"H" " (a) Evolution des contraintes de surfaces t,, et 7, €n fonction de la
» Largeur de la zone hcp, d, indépendante de la 300 #-l- ‘li ‘L + ‘L ' oo by MMy — largeur de terrasse. (b) Distribution de la relaxation de la déformation e,
Iargeur de terrasse L T 25¢ : l ” - - 2 4 6 8 |_1{r:1m}12 14 16 18 20 en raison de la présence de marches a la surface, pour L =14 nm
—> évolution de la périodicité a travers la zone cfc 20 | | — _ :
» Relaxation inversement proportionnel a la largeur des terrasses L
15 ¢
» L > 15 nm : effet des marches vicinales négligeable S o , o
(Ains = 6,7 1M ~ 6,5 nm) Y 8 10 12 14 16 18 20 22 24 26 » Agy,, minimum (compression) au bord superieur de la marche, en bleu (b)
’ ’ L (nm)
> Accord entre données expérimentales et calculs > I7/e|a>ft|on dr(]as c_o_ntrc'lsuntes de surface principalement au bord supérieur de la marche
atomistiques > fiabilité du Potentiel (//'et L marche vicinale)
: T 0 step
> Interactions entre marches négligeables (|I;;| < |t7| et |7;;"])
rstep
Périodicité A de lareconstruction, observée expérimentalement, pilotée par ‘If—o la relaxation de contraintes due aux marches
y
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» Etudier I'influence de la température sur cette réorganisation
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» Poursuivre les calculs atomistiques et les confronter aux résultats expérimentaux




