Etude théorique de l’auto-assemblage de molécules fonctionnelles sur les surfaces d’or Au(111) et de graphène
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Résumé


Ce papier présente les résultats de l’étude menée sur l’auto-assemblage de mélamine et de naphtalene tetracarboxilic diimide (NTCDI) sur la face (111) de l’or et le graphène. Cette étude a été effectuée à l’aide de la théorie de la fonctionnelle de la densité DFT  avec  la prise en compte de la dispersion selon la méthode semi-empirique développée par Grimme [1]. 
Les résultats montrent que l’adsorption de molécules isolées est  endothermique sur l’or alors qu’elle est exothermique sur le graphène. En revanche les réseaux bidimensionnels s’adsorbent favorablement sur les deux surfaces [2-3].L’interaction entre les systèmes moléculaires et les surfaces est essentiellement dipolaire ou -. La contribution de la dispersion est très importante et compte pour 30 à 60% des énergies d’adsorption selon les systèmes moléculaires.
[image: ]Pour valider, nos résultats théoriques, ils sont confrontés  directement à l’expérience pour interpréter les images STM expérimentales réalisées sur les mêmes systèmes.
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