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Zr-Ni-Al J.R. Greer et al. (2017)

Des propriétés inattendues peuvent se manifester à toute petite échelle

Poutre  ~88 nm

Poutre  ~20 nm
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Micro-pilier en verre de silice pure SiO2

Ductilité du Verre à petite échelle
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Les petites échelles sont de plus en plus accessibles, 
y compris pour les systèmes manufacturés



Exemples de Dispositifs miniatures

➔ Effets de taille finie ?
➔Hétérogénéités et interfaces ?
➔ Effets de tension de surface ?

10 mm 5 mm

Fibroplaste de souris
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Micropuits (gravure humide 
de fibres optiques)

Mesure de la force de 
traction des cellules
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Verre Métallique 
Massif (BMG)
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Moulage Thermoplastique

J.R. Greer et al. (2017)



L’exemple des transistors MOSFET (1925)

h
tt

p
s:

//
w

w
w

.e
et

im
es

.c
o

m© Intel



Exemple 2: metal–oxide–semiconductor FET (MOSFET) Transistors (1925)

High accuracy
CVD process

(2011)

Trigate

https://en.wikipedia.org/wiki/MOSFET
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Gestion de la Chaleur dans les nano-dispositifs

S. Chaterjee et al. (2023)
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Size effects





Dispositifs expérimentaux pour sonder la réponse mécanique aux petites échelles
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Molecular Dynamics Simulations (MD)

In situ 3D imaging of ELASTIC and PLASTIC deformation 
in Pt crystal during nano-indentation

[111]
10 µN7.6 µN5.7 µN3.5 µN2.5 µN

Train of equidistant prismatic
dislocation loops emerging
from point of indentation 

oriented along [110]

[111]

200 nm
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In situ nano-indentation coupled with Bragg coherent X-ray diffraction
(BCDI)

Spatial resolutin: ~10 nm
Displacement field
resolution: ~pm

Dispositifs expérimentaux pour sonder la réponse mécanique aux petites échelles



Imagerie atomique par une pointe d’AFM/STM

AFM STM
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Visualisation à l’échelle atomique



Pointe Microscope à Force Atomique (AFM)



Assemblage d’une pointe de diamètre 
nanométrique (120-150 nm) sur une pointe AFM 
(Atomic Force Microscope)
Projet NanoBits, Oldenburg, Germany (2012)



𝐸𝐸𝑙𝑎𝑠𝑡𝑖𝑐𝑖𝑡é ≈ 0.1 𝐸𝑅3 & 𝐸𝑆𝑢𝑟𝑓𝑎𝑐𝑒 ≈ 4𝜋𝛾𝑅2

𝐸𝐸𝑙𝑎𝑠𝑡𝑖𝑐𝑖𝑡é ≈ 𝐸𝑠𝑢𝑟𝑓𝑎𝑐𝑒 ⇔ 𝑅 ≈
40𝜋𝛾

𝐸
≈ 10 𝑛𝑚

Longueur Caractéristique:

Approche qualitative pour un système sphérique de taille 𝑅



Adhésion



Microscopie à effet Tunnel

Binning
& Rohrer
1986



Définition des grandeurs mécaniques aux échelles atomiques

Description et rôle de l’Adhésion aux petites échelles

Initiation à la Mécanique Quantique et à l’Effet Tunnel



Définition des grandeurs mécaniques aux échelles atomiques

Description et rôle de l’Adhésion aux petites échelles

Initiation à la Mécanique Quantique et à l’Effet Tunnel



La matières est constituée d’atomes (1869)
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Molécule = Système Mécanique

Représentation empirique des énergies d’interaction



Interactions Harmonique:             Stretching
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Molécule H2 et Energie de liaison: la liaison covalente



Energie d’activation: réactions chimiques



Liaison Ionique: charges électriques + intensité ~ 2 eV/at

Exemple:   NaCl
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La liaison ionique



Liaisons ioniques et Electronégativité



« Super liaison covalente »

La liaison métallique



Exemple de description empirique de liaison métallique:

Potentiels « Embedded Atom Model » (EAM)

densité de charge pour tous les atomes j
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Liaison Hydrogène: interaction dipôle-dipôle ~ 0,25 eV/at

𝐸𝐻2𝑂(𝑟) = 𝐸𝑟𝑒𝑝 − 𝐴.
𝑝1. 𝑝2
𝑟3

Forces de Solvation: interaction ion-dipôle ~25 eV/at

𝐸𝑠𝑜𝑙 𝑟 = 𝐸𝑟𝑒𝑝 −
𝑞. 𝑝

4𝜋𝜀0𝑟
2

𝐸𝑠𝑜𝑙 𝑟 ∝
𝐵

𝑟4

Les interactions dipolaires

en tenant compte de 
l’agitation thermique



Intéractions Van der Waals: intéractions dipolaires instantannées ~ 0.01 eV/at 

r/s

r/s

La liaison de Van der Waals



Potentiel de Lennard-Jones:



i
j

kj

Expression de l’énergie de l’ensemble des particules:

Théorie des Solides de Cauchy-Born (1915)

N particules

D dimensions

N.D paramètres

-D(D+1)/2 translations et rotations rigides

N.D –D(D+1)/2 distances indépendantes 

Interactions 2-corps

(Modèle de Cauchy)

Ex. Lennard-Jones

Mousses

Modèle BKS pour Silice

Int. 3-corps

Ex. Silicium
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Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques



Théorie Classique de l’Elasticité: Description à l’échelle atomique:
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Interactions à 2-corps
(modèle de Cauchy)
Ex. Lennard-Jones

mousses
BKS modèle Silice

inter. à 3-corps
Ex. Silicium

Equations du mouvement sur chaque particule:Equations du mouvement: 

déplacement

Tenseur de 
déformations linéarisé

Tenseur de 
contraintes



Expression des forces locales

Force interne exercée sur l’atome i:  
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Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

et



Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

Déplacements et déformations:
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Développement des déplacements 
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Lien 
déplacement
relatif /
déformations

Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

Déplacements et déformations:



Développement au 1er ordre de l’énergie: contraintes locales:
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Développement au 1er ordre de l’énergie: contraintes locales:

Volume de Voronoï



Rappel: Théorie cinétique des gaz, contrainte d’origine cinétique

S’ S

À l’intérieur de S’: centre de masse fixé

Conservation des moments (quantité de mouvement):
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              with

cf. gaz parfait Définition  Température

n
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=0 si gaz parfait

Pression cinétique, Pcin

(flux, convection, mouvement des particles)
Pression dynamique, Pdyn

(interactions)



Contrainte dynamique locale: 𝜎0𝛼𝛽 𝑖 ≡
1
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෍
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2
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𝑒𝑞,𝛼𝑟𝑖𝑗

𝑒𝑞,𝛽

𝑟𝑖𝑗
𝑒𝑞 (𝑃𝑎)

Expression globale des contraintes locales:

Volume de Voronoï

Contrainte cinétique locale: 𝜎𝑐𝑖𝑛𝛼𝛽 𝑖 ≡ −
𝑚𝑖

𝑉𝑖
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Exemple d’une batterie lithium-ion :

A. Saidi et al. (2023)

Amorphisation du Si

Augmentation des contraintes locales

e-e-



Développement au 2ème ordre de l’énergie: modules d’élasticité:
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Développement au 2ème ordre de l’énergie: modules d’élasticité:

Approximation de Born-Huang pour les modules d’élasticité:
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 




 


=

 



 

Tij=0 soit: absence de contraintes « gelées ».
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Développement au 2ème ordre de l’énergie: modules d’élasticité:
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A comparer avec:



1 2 1 2 3 4 3 4

1 2 3 4 1 2 3 4 1 2 3 4

, , , ,2

( )

. . .1 E
( ) . .

.

eq eq eq eq

i i i i i i i i

eq eq
i i i ii i i i i i i i i

r r r r
C i n

V r r r r

   




=

 


Contribution termes à 2-corps (forces centrales): (i1i2) = (i3i4) → n=1/2

i

Contribution 3-corps (flexion angulaire): i=i1 eq. à i=i3 ou i=i4 → n=2/3

i

Interactions 4-body (twists): (i1i2) ≠ (i3i4) → n=1/2 i

Développement au 2ème ordre de l’énergie: modules d’élasticité:



C=C et C=C → 36 modules

C=C → 21 modules

1 2 1 2 3 4 3 4

1 2 3 4 1 2 3 4 1 2 3 4

, , , ,2

( )

. . .1 E
( ) . .

.

eq eq eq eq

i i i i i i i i

eq eq
i i i ii i i i i i i i i

r r r r
C i n

V r r r r

   




=

 


Symétries supplémentaires, si interactions à 2-corps (Modèle de Cauchy):

Permutations de tous les indices: C=C et C=C

(Relations de Cauchy pour les interactions à 2-corps)

→ 3 C + 6 C + 3 C + 3 C → 15 modules (localement)

Développement au 2ème ordre de l’énergie: modules d’élasticité:



Exemple d’un verre sodo-silicate:

density Si

density Na+

Shear modulus

Bulk modulus

High Na+ density ↔ Low Elastic Moduli

Structure en
« Canaux » de sodium



Définition des grandeurs mécaniques aux échelles atomiques

Description et rôle de l’Adhésion aux petites échelles

Initiation à la Mécanique Quantique et à l’Effet Tunnel



Eau  (20°C)=72.8 mN/m Ethanol  (20°C)=22.10 mN/m

Molecular Dynamics Simulations
at constant T and V  (L. Joly, ILM)

Tension de Surface



Définition de la « Tension de surface »

dE = dS

Notion de « Force de surface »

F = l

Loi d’Young-Dupré

cos  = (SV-SL)/LV

« Pression de Laplace »

DP = (1/Rx+1/Ry)

Tension de Surface



L’énergie de surface est reliée aux forces d’interaction interatomiques

Ordres de grandeur

Tensions de surface avec l’air



𝐸𝐸𝑙𝑎𝑠𝑡𝑖𝑐𝑖𝑡é ≈ 0.1 𝐸𝑅3 & 𝐸𝑆𝑢𝑟𝑓𝑎𝑐𝑒 ≈ 4𝜋𝛾𝑅2

𝐸𝐸𝑙𝑎𝑠𝑡𝑖𝑐𝑖𝑡é ≈ 𝐸𝑠𝑢𝑟𝑓𝑎𝑐𝑒 ⇔ 𝑅 ≈
40𝜋𝛾

𝐸
≈ 10 𝑛𝑚

Longueur Caractéristique:

Approche qualitative pour un système sphérique de taille 𝑅

𝑑𝑊 = න
𝑉

𝜎: 𝛿𝜀𝑑𝑉 +න
𝑆

𝛾𝑑𝑆



L’exemple du Gecko



Interaction Atome / Milieu Semi-Infini

( )




 

−

= =

=  =  = 
− −+

 
3

/2 3
2 2

0

2
( ) ( ) 2 ( )

( 2)( 3)
individuel total totalmm m m

z D r

B B B D B
E d E D dz dr r E D

d D m m Dr z

L’effet de volume contribue à augmenter la portée des interactions

D

d



Interaction Sphère/Plan

  


 



=
− − − −



=
− −

2 5

1 2

3
31

2

4
( )

( 2)( 3)( 4)( 5)

2 4
( )

( 2)( 3) 3

total m

total m

R D

RDB
E D

D m m m m

R D

DB
E D R

D m m

N= 4/3R32 particules concentrées en un point

(z≈D)

Effet de Courbure R



𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙−𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷) = 𝑆.
𝐵

𝐷𝑚

2𝜋𝜌1𝜌2𝐷
4

(𝑚 − 2)(𝑚 − 3)(𝑚 − 4)

𝛾 = 1/2. 𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙−𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷)/𝑆

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙𝑆𝑝ℎè𝑟𝑒/𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷, 𝑅) =
𝑆𝑒𝑓𝑓

𝑆
𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙−𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷)

si R>>D 𝑆𝑒𝑓𝑓 =
2𝜋

(𝑚 − 5)
𝑅𝐷; si R<<D 𝑆𝑒𝑓𝑓 =

4𝜋(𝑚 − 4)

3

𝑅3

𝐷

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙−𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷) = −
𝑆

2𝜋𝑅

𝜕𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙𝑆𝑝ℎè𝑟𝑒/𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷,𝑅)

𝜕𝐷
si R>>D

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙−𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷) =
𝑆

2𝜋𝑅
𝐹𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙𝑆𝑝ℎè𝑟𝑒/𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷, 𝑅)

⇒ 𝐹𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙𝑆𝑝ℎè𝑟𝑒/𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷, 𝑅) = 2𝜋𝑅. 𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙−𝑃𝑙𝑎𝑛(𝐷)/𝑆 = 4𝜋𝑅𝛾

≈ 𝐹𝑆𝑝ℎè𝑟𝑒/𝑆𝑝ℎè𝑟𝑒(𝐷, 𝑅) (approx. Derjaguin)

si R>>D

Interaction Plan/Plan (Hamaker, 1937)

➢ Tension de surface

Tension de surface



Influence de la Géométrie du Contact

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

(par unité 
de surface)

2

1 2A B  =

Constante de 
Hamaker



Constantes de Hamaker

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

Constante de Hamaker (J)
2

1 2A B  =



Cas d’une déformation Elastique dans un contact sans Adhésion



P








 
=  

 

 
= =  

 

 
= − = − 

 

3/2

* 2

1/3

* 2

2 2

2 * 2

4
                <<R

3

3

4

( ) 1 ; u ( ) 2
4

z

z

z

F E R
R

a R R F
E R

r Pa r
p r P r

a E a

Contact Elastique de Hertz

Résolution exacte

Résolution géométrique approchée

Résolution en loi d’échelle



Théorie de Johnson-Kendall-Roberts

Fz

a

Avec Adhésion:



Théorie de Johnson-Kendall-Roberts

𝐹𝐸𝑙𝑎𝑠𝑡𝑖𝑐𝑖𝑡é ≈
4𝐸∗𝑎3

3𝑅
𝐹𝐴𝑑ℎé𝑠𝑖𝑜𝑛 ≈ −4 𝜋𝛾𝐸∗𝑎3/2

𝐹𝐸𝑙𝑎𝑠𝑡𝑖𝑐𝑖𝑡é ≈ 𝐹𝐴𝑑ℎé𝑠𝑖𝑜𝑛 ⇔
𝑎3

𝑅2
≈
9𝜋𝛾

𝐸∗
≈ 200𝑛𝑚

max 3zF R = −

Avec Adhésion:

Solides déformables avec adhésion 
dans le contact uniquement



Théorie de Johnson-Kendall-Roberts

Avec Adhésion:



Théorie de Derjaguin-Müller-Toporov

Avec Adhésion:

Cas de solides peu déformables avec une adhésion de longue portée

𝐹𝑍
𝑚𝑎𝑥 = −4𝜋𝑅𝛾 𝑠𝑖 𝑅2 ≫ 𝑅



mT <<1 Faible adhésion,
Faible déformation

mT >>1 Forte adhésion,
Forte déformation

D. Tabor (1977)

h

𝜇𝑇 =
ℎ

𝑧0
≫ 1

𝜇𝑇 =
𝜎𝑎𝑑
𝜎Hert𝑧

≪ 1

𝐹𝑧 ≈ 0 𝐹𝑧 ≈ 0

Paramètre de Transition (Tabor)

Avec Adhésion:

𝜇𝑇 =
𝑅𝛾2

𝐸2𝑧0
3

Τ1 3Kenneth Johnson



mT >>1 mT <<1

Faible adhésion,
Faible déformation

Forte adhésion,
Forte déformation

Grierson et al. (2005)

Paramètre de Transition (Tabor)

Avec Adhésion:

𝜇𝑇 =
𝑅𝛾2

𝐸2𝑧0
3

Τ1 3Kenneth Johnson



Avec Adhésion:

𝐹𝑧 ≈ 0



Grierson et al. (2005)

K=1 GPa ; R=1 nm ; =1 J/m2

Avec Adhésion:



T

K.R. Johnson and J.A. Greenwood (1997) 

Avec Adhésion:



Définition des grandeurs mécaniques aux échelles atomiques

Description et rôle de l’Adhésion aux petites échelles

Initiation à la Mécanique Quantique et à l’Effet Tunnel



Premières Mises en évidence de phénomènes Quantiques

Rayonnement du corps noir

Oscillateurs

Planck

Millikan

Einstein

De Broglie

Effet Photo-électrique

Quantification de la charge de l’électron
e=-1,602.10-19 C

Quantification
du rayonnement

Nature ondulatoire
de la matière

Caractère corpusculaire, ondulatoire et probabiliste de la physique des petites échelles



Dualité
Onde / Corpuscule

Fentes d’Young

Davison et Germer(1927)

Premières Mises en évidence de phénomènes Quantiques



Principe Fondamental de la Mécanique Classique:
Equation de Newton ou Hamilton-Jacobi

Etat caractérisé par la position et l’impulsion

( ) ( ), , ext
v V

m F r v t r F
t r

 
= = − +

 

( ),r p mv=

ou


= =




= −



.

.

H p
r

mp

H
p

r

( ) ( )
2

3, ,dP r t r t d r=  = Probabilité de trouver la particule en r±d3r à l’instant t 

densité de probabilité de présence 

Position moyenne ( )
2

3,r r r t d r=  Ecart quadratique
22 2

r r rD = −

Principe Fondamental de la Mécanique Quantique:
Equation de Schrödinger (1926)

( ) ( ) ( ) ( )
2

, , , ,
2

i r t r t V r t r t
t m


= − D + 



Etat caractérisé par la fonction d’onde complexe                 , amplitude de probabilité ( ),r t



De Broglie (1929)



Résolution de l’équation d’évolution dans le vide (particle libre):

( ) ( )
2

, ,
2

i r t r t
t m


= − D



Onde De Broglie onde plane( ) ( )
2

2

, exp .
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 = = − −  
  

=  Relation de dispersion

p
k =

Vitesse de groupe cf. description classique

Inégalité de Schwarz (relation d’incertitude)
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( ) ( )

2
3

3/2

1
, exp .        

2

, exp

i p
r t d p p Et p r E

h m

i
r t p Et

 



 
 = − − = = 

 

 
  − 

 



Transformée de Fourier
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Exemple d’un paquet d’onde Gaussien
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( )
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Dynamique d’une particule dans un champ de forces

( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2

, , , , ,
2

i r t r t V r t r t E r t
t m


= − D +  = 



Marche de Potentiel V=cst

Longueur de pénétration ( )1/ ' / 2 0l k m V E= = − 



Dynamique d’une particule dans un champ de forces

( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2

, , , , ,
2

i r t r t V r t r t E r t
t m


= − D +  = 



Effet Tunnel

( )

2

0

   0

0

m

V E

a

 →

 →

 → 

 − → 

 → 

( )0' 2 /m V E = −

Probabilité de passage

𝛽 2 ≈
16𝑘2𝜅′2

𝑘2 + 𝜅′2 2 𝑒
−2𝜅′𝑎



?

Probabilité non nulle (bien que très faible) de passer de l’autre coté par effet Tunnel
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Pour ceux qui souhaitent approfondir…




