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I. Discrétisation de la matiéere

Il.  Forces d’Adhésion
lll. Rugosité a petite échelle
IV. Effet Tunnel (mécanique quantique)

V. Enjeux éthiques des nanosciences et des nanotechnologies
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Molecular Dynamics Simulations
at constant Tand V (L. Joly, ILM)

H.B. sch. interface liquide-gaz
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Forces d’Adhésion

1) Origine Physique des Forces d’Adhésion

2) Combinaison Adhésion / Déformation mécanique: JKR vs. DMT
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Forces d’Adhésion

1) Origine Physique des Forces d’Adhésion
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Matériau Energie Matériau Energie
de surface 20°C de surface 20°C
(mJ.m?3) (mJ.m?3)
Téflon 18 Plexiglas 40.6
Polystyréne 33-43 Verre 170
Aluminium 1100 Silicium 1400
Argent 1500 Cuivre 2000
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L'énergie de surface est reliée aux forces d’interaction interatomiques
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Longueur Caractéristique
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Elasticité

Elasticité surface
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LUexemple du Gecko

Dynamique du picd,
jambe et corps

.
Plan des spatules
'\“‘ «
¥ .Phn des soies
Y

£ Substrat
" Spatule
200 nm

Hampe\de soie Hampe de sparule
100pm\  2pm —L_
Ny e

Schéma de la position des structures adhérentes d'un doigt de gecko sur le substrat et position des contacts

de ce doigt sur une surface (d'aprés K. Autumn et alii 2006 et Y. Tian et alii, 2013).

20087 40 1 SE

AccV . Spot Mag et WD pb——— 50pm
:v :

Détail des soies spatulées a leur extrémité en microscopie
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Interaction Atome / Milieu Semi-Infini
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E navicue (d):d_ = B (D) = j dz j dr( z)m/Z 27pt = B (D )_ D™ (m - 2;)(m 3) D"
z=D r=0 r +Z

z -

L'effet de volume contribue a augmenter la portée des interactions
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Interaction Sphere/Plan

G
: ds R>>D (zzD)
o (D)= 47°p,p,RD
R Fro Dm (m—2)(m—3)(m —4)(m-5)
* z=R z=2R
Dfz > Z
¥ zga
. 2R -2 R <<D
. - o)== 20D _24.q0,
i D +2 Soa D™ (m-2)(m-3)3 ?
(N particules concentrées en un point)
(b}
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Interaction Plan/Plan (Hamaker, 1937)

: dz 2 D*
e O % EtotaI—PIan (D) = S Bm 72-101102
: z S D™ (m-2)(m-3)(m-4)
QoF i |«
a2 .
2 5 o g‘§ y=1/12E_ o..(D)/S =Tension de surface
: z
dz=0 z= Qo S,
00 770 gg 1 EtotaISphére/PIan (D’ R) = Sﬁ EtotaI—PIan (D)
ol BT
0 3 3
: oSdiz SiR>>D S, = 21 RD; siR<<D S, - Adr(m-4)R
ook (m-5) 3 D
%;" it area
R o E (D) - _ S aEtotaISphére/PIan (D’ R)
total —Plan 27Z'R oD
S
EtotaI—PIan (D) = ﬁ I:totaISphére/PIan (D’ R)

= I:totaISphére/Plan (D’ R) - ZER'Etotal—Plan (D) / S= 47Z'R}/

~ Fpnererspnere (D5 R)  (@pprox. Derjaguin)
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Influence de la Géométrie du Contact

Exemple d’interactions de van der Waals (m=6)
D<<R

4 RR
6D (R +R,) Jailid
J

127D
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Constantes de Hamaker

D<<R

Constante de Hamaker (J)

Two atoms Two spheres
1 2
.1;-.
W= A
-—— L} e
w=-C/r 60 (R,+ R,
Atom-surface Sphere—surface

A=7r’Bpp,
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Cas d’interactions de van der Waals (m=6)

W= -3nCL/86 °r®

w
We AL AR,

12/2D% \ R+ R,

C P A
W= -Cp/6D° W= -AR/ED Medium (10-7?JmS)  (10**m~%)  (107'°))
Two parallel chain molecules Two cylinders Hydro carbon 50 33 0.5
7 CCl, 1500 0.6 0.5
: ° H,0 140 33 15

Two crossed cylinders

Two surfaces

W=-A/12xD ?per unit area
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Forces d’Adhésion

2) Combinaison Adhésion / Déformation mécanique: JKR vs. DMT
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View point
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PAK-G v3.0 Stress - Effective value
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Avec Adhésion:

Théorie de Johnson-Kendall-Roberts

1 a
N
Eélastique =Ug = Ef p(r) * 2mr » dr * u,(r),
r=0
p'(r)=po (|1— i)_1
| a?
avec p(r) = Phertz T Padhesion = Po
N L
\ f 4 7'[2(13 2 2
! ! donc Eélastique = E* 15 pO + 3 Popo + P
| - ) )
U(r) =gz poca sir=a et Eqanesion = —2yma®
| dEtotal
a [T]&zmpose =0,
2 3,//%‘3-’/
cd,wﬂ}.;gf"‘%" ° avec py = 2= donc p, = — |[X=.

‘ TR Ta
k_ - o
. / Hertz
1 -

a
E, = j p(r) = 2mrdr
=0

E*a’

F (Fz_

_ T 3/2
o ! | R 3R ) - WmETa
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Théorie de Johnson-Kendall-Roberts

F, ~

Elasticité

Elasticité

FA

N\
®_ "7

AF*g°

F

Adhésion

3R

Ingd

Adhésion

"~/

F

€D Insa

Avec Adhésion:

~ —4 ﬂyfa

3/2

~ 9727/ ~ 2007m

max
|:Z

=-37Ry

Solides déformables avec adhésion
dans le contact uniquement
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Avec Adhésion:

Théorie de Johnson-Kendall-Roberts
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Avec Adhésion:

Théorie de Derjaguin-Miiller-Toporov

Hertzian
pressure

!dlstub'.‘

|
|
|
|

max . van der Waals'
F,™" =-4zRy sI R, >>R altraction

Cas de solides peu déformables avec une adhésion de longue portée
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L_aboratoire de mécénique des Contacts et ders J tructurer

Avec Adhésion:

Parametre de Transition (Tabor)
16Ry2\ "/’
g (9K2z3 )

force L >>1 Hr <<1
area

Hertz JKR DMT actual

distance Z W

Forte adhésion, Faible adhésion,
Forte déformation Faible déformation

Grierson et al. (2005)
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Avec Adhésion:

Attraction | Surface : Attraction
i forces |
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Contact area/7t (nm?)

-2 -1 0 1 2 3
Load (nN)
K=1 GPa ; R=1 nm ; my=1J/m?
Grierson et al. (2005)
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JKR i

—Bradley
- (rigid)
. |

10-3 1072 10 100 10 102
Elasticity parameter A=1.16p

K.R. Johnson and J.A. Greenwood (1997)
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Take Home Message Partie Il:

L'origine microscopique des forces d’adhésion réside dans les forces interatomiques.

La description continue simplifiée de I'élasticité en présence d’adhésion
nécessite de faire des approximations.

On distingue 2 modélisations extrémes:
le modele de Johnson-Kendall-Roberts
et
le modele de Derjaguin-Miiller-Toporov
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Discrétisation de la matiere

Forces d’Adhésion

Rugosité a petite échelle

IV. Effet Tunnel (mécanique quantique)

V.

Ethigue et Respect de I'Environnement
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Surface vicinale

Terrasses (T)

Adatome Lacune

Face vicinale
(hki)

Lisiere de marche (L)

Crans (K)

Fig. 1.1. Schéma d'une surface idéale a 0 K (a) et & température non nulle (b).
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Fizwse 11 Marches [110] sur la face (001) du silicium. Largeur des terrasses
co=vizom 100 A Remarquer Dalternance de marches d’allure différente (cf. chap. 9).
Techoioue experimentale - microscopie tunnel a balayage (STM). (Lagally et al. 1990,
@wec 1 aimable autorisation des auteurs).
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Transition Rugueuse Au (233) 395°K
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Zn

Gaz adsorbes Rugosité de surface
Couche physisorbée
Couche chimisorbée
Molécules organiques
Oxyde natif

zone écrouie
et contaminée

Molécules organiques

Chimisorption et occlusions

Altérations chimiques

Altérations physiques ——e +10 Zone orientée
Contraintes superficielles 7100
; : @
Métal « intact » —| Métal « intact »

nm

v

Fig. 1.3. Structure microscopique de la surface d'un métal usiné.
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2550 um

Figure 2.11: Image 3D de P’échantillon d’alumine/graphite rugueux avec un

pas de 10 pm

1020 um

Figure 2.12: Image 3D de I'échantillon d’alumine/graphite rugueux avec un

pas de 4 um
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Self-Affine surfaces

= 90
25 8
/ 90 pm
/

2550 wm

Figure 2.15: Image 3D de I’échantillon d’alumine/graphite poli avec un pas
de 10 pm

/ 1020 um

|/ 65 um

1020 um

Figure 2.16: Image 3D de I’échantillon d’alumine/graphite poli avec un pas
de 4 pum
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Self-Affine surfaces

<(h(x 1 AX) - h(x))2> ox AX%

-z —— Power spectrum
Theoretical curve ||

—
—
-
Flat Plane
JA —
o] n";
Mean Plane Cosinusoidal wave —

Rough surface

(a) (b) (c) =1 L
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[ Y §
Roughened
surfaces _"-\‘ -
= T S S e

Applied Hormal Siress
2.5 MPa

Il 5o wmra

[ 0owmPa )
Monochromatic light
Il 200 mFa - _
. Figure 2
Schematic representation of roughened sliding surfaces. Light transmitted through the sliding blocks is
scattered except at contacts.
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Elapsed Time - a b g
. i
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0.0000 0.0025 20050 00075
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MNomalized applied stress (Woy)
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Take Home Message Partie lll:

Une surface réelle est rugueuse.

Il existe plusieurs parametres pour caractériser la rugosité de surface:
Amplitude des aspérités vs. Corrélations spatiales entre les aspérités.

Au contact, il y a un fluage des aspérités (instationarité)




