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Molécules de grande taille sur différentes surfacede semiconducteur:
apport des simulations numériques a I'échelle atorgue

Le carbure de silicium est un semi-conducteur adyrgap biocompatible, présentant de
nombreux intéréts dans des domaines d'applicats que I'électronique et la biophysique. Sa
réactivité étant moins importante que celle d’'ungase de silicium, il est tout de méme possible
d’adsorber des molécules de grande taille surrffaceide 6H-SiC(0001)3x3 [1-2]. Ce travail, effektu
par le groupe de G. Dujardin a I'aide d’un micrqeea effet tunnel (STM), concerne la molécule de
phthalocyanine hydrogénée et la molécule de PTg&llene 3.4.9.10 tétracarboxylique diimide).
Cependant, la détermination précise de la confoomadtt de I'arrangement des molécules adsorbées
sur la surface reste un point clef qui va influerfoetement les propriétés physiques et chimiques d
I'interface organique-inorganique. Nous avons d@&@adisé une étude théorique, dans le cadre de la
fonctionnelle de la densité (DFT), des structutesnique et électronique de I'adsorption de ces deux
molécules sur SiC.

En ce qui concerne la phthalocyanine, un nouveacanm&me d’adsorption, proche d'une cyclo-
addition [10+2] impliquant la formation de deuxidi@ans covalentes Si-N entre le substrat et la
molécule, a été observé [1-2]. Pour la moléculd@€EDI, I'adsorption s’effectue, d’autre part, via
deux atomes d’oxygene formant deux liaisons Si-O.

Des calculs analogues ont été effectués sur I'atlsarde la phthalocyanine hydrogénée sur la serfac
Si(111)V3xv3R30-Bore notés SiB[3] . Cette surface présentestineture atomique proche du SiC
mais avec une structure électronique différenteqipée en surface). Ce travail, réalisé avec leggo
de F. Palmino (FEMTO-ST), montre le role joué gasubstrat lors de la cyclo-addition [10+2].
Finalement, ces études ouvrent de nouvelles parggepour accrocher des molécules organiques sur
des surfaces de semiconducteur a grand gap (Sigassivé (SiB) et permet d’explorer de nouvelles
propriétés pour ce type de systéme hybride.
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