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Laboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

Etre capable de concevoir en limitant
les matieres premieres stratégiques ou préjudiciables pour I'environnement
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Commission Européenne (2020)
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Poutre ~20 nm

Zr-Ni-Al J.R. Greer et al. (2017)
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Micro-pilier en verre de silice pure SiO,

INSA

INSTITUT NATIONAL
DES SCIENCES
APPLIQUEES

LYON

G. Kermouche, E. Barthel (2015)
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L aboratoire de mécanlque des Contacts et ders J tructurer

Des dispositifs de taille de plus en plus réduite
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L aboratoire de mécanlque des Contacts et ders J tructurer

Les petites échelles sont de plus en plus accessibles,
y compris pour les systemes manufacturés

lymphocyte ovoc
| A AR,
ADN
“%‘.‘.
S 3 _ 200 Mm
ol bactérie ©-1° HM _pollen
2y -y |
diam. 3 nm
nanomonde

trans:stor prothése
_auditive

spectromeétre
' MOEMS

nanotube ,‘ﬁ:o :

de carbone 22 nm

nanowire

engrenage | MM

miroir 800 um
e lentille 250 pm

x80um

dlam 100 nm

© S. Alvo (2012)
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L_aboratoire de mécanlque des Contacts et ders J tructurer

Exemples de Dispositifs miniatures

Fibroplaste de souris

Moulage Thermoplastique Verre Métallique
2 Massif (BMG)

L.C. Taylor (2000)

Micropuits (gravure humide
de fibres optiques)

a2

J.R. Greer et al. (2017)
=>» Effets de taille finie ?

=>» Hétérogénéités et interfaces ? : .
=> Effets de tension de surface ? Mesure de la force de
traction des cellules
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Lexemple des transistors MOSFET (1925)

2003 2005 2007 2009 2011
90 nm 65 nm 45 nm 32 nm 22 nm
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High-k
Dielectric
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Average Gate height: .
Average Fin width: 18 nm (at bottom) |1
Average Fin height: 35 nm

Average Fin pitch: 60 nm OXide

Highik
Diglectric

Silicon
Fin

Average Tri-Gate length: ~ 30 nm
Average Tri-Gate width: ~ 80 nm

/107

RN \ Atonfic
22nmSoC | 14nm SoC 22FFL Silicon Substrate - 2 ave 301Y Plands

Fin Height 34nm 42nm 42nm*

T N (2011) High accuracy

Gate Pitch 90nm/f108nm | 70nm/84nm |108nm/144nm CV D p rocess

Min. Metal Pitch 20nm 52nm 90nm
Cell Height 840nm 399nm 540nm
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Exponential Growth of Computing
Twentieth through twenty first century
Logarithmic Plot

All Human Brains
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One Insect Brain
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L aboratoire de mécanlque des Contacts et ders J tructurer

Gestion de la Chaleur dans les nano-dispositifs contac sing a oM

CPU radiator

T

- A
500 nm Processor

(b) o s i 0
—_ 4 AMD Pentium 4
o (2005)
|5 = Intel 3 =
% 100 - ® PowerPC .......__ - 8
2 o
& =
5 ©
e 100 4+ ogh o fr e ﬁ 1]
[0} He a
g Al Core 2 Duo o
a (2008)  Atom a
E (2008) wi
o 1 T T T T
1990 1994 1998 2002 2006 2010
Year
- type thermaclement (C) Singlte-';val\
- nanctube _SWNT | —
Size effects ‘[E
[
44 -
_ 1041w . -
N ey AT ‘
Electric output Tmsalator ‘ ) — 3 W-J Rth = = | .
Heat Reservoir g 1 O q @ | |
Micro Heat Sinks . =
Thermoelectric E Phase-change silicon-on. [EET
\_!_/ 102 Memory (PCM) A ?0 Insulator FET [sio,
- L
& 101 m & ./
Cu Via
| I/
Bulk FET
0.1 - Y|
Figure 13. Applications of Micro/nanoscale heat transfer. 10 102 1 03 104

L (nm)

S. Chaterjee et al. (2023)
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Comment observer aux échelles nanométriques ?
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L_aboratoire de mécanlque des Contacts et ders J tructurer

Dispositifs expérimentaux pour sonder la réponse mécanique aux petites échelles

MEB Synchrotron

storage ring

beamline

T.W. Cornelius et al. (2014)

Y. Taibi, M. Rusinowicz (2025)

H. Idrissi et al. (2017)
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Engineering Stress (MPa)
g

Load (mN)

+ Nickel <111>

g

)
N

0 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03
Engineering Strain

©

bending angle [deg]

Displacement (pm)

0 0 300
piezo movement [nm]
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Dispositifs expérimentaux pour sonder la réponse mécanique aux petites échelles

In situ nano-indentation coupled with Bragg coherent X-ray diffraction Molecular Dynamics Simulations (MD)

2.5 uN 3.5 uN (BERI) 7.6 uN

[111]

aseyd
S. Yehya et al., Nanoscale (2024)

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

J. Amodeo et al., Nacta Mater. (2024)

----- 1

1 S
6[112](111) 6[12 1(111)

Train of equidistant prismatic
dislocation loops emerging

[111] from point of indentation
‘ oriented along [110]
' Spatial resolutin: ~10 nm
1. Displacement field
200 nm i resolution: ~pm 167 233 324 OIAl
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Photodiode
quatre quadrants

Visualisation a I’échelle atomique

Microlevier

Surface
Pointe

Imagerie atomique par une pointe d’AFM/STM

Tube piézo-électrique

C. Bichner et al.

(2014)
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L_aboratoire de (MTléecanique ders Contacts et ders S tructurer

Pointe Microscope a Force Atomique (AFM)
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

Assemblage d’une pointe de diametre
nanométrique (120-150 nm) sur une pointe AFM
(Atomic Force Microscope)

Projet NanoBits, Oldenburg, Germany (2012)
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Longueur Caractéristique:

Approche qualitative pour un systeme sphérique de taille R

EElasticité ~ 0.1 ER3
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Adhésion
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L aboratoire de mééaﬁique des Contacts et dersr J tructurer

Microscopie a effet Tunnel

EFFET TUNNEL

Toutes les animations et explications sur
www.toutestquantique.fr

rches [110] sur la face (001) du silicium. Largeur des terrasses :
alternance de marches d’allure différente (cf. chap. 9).

orisation des auteurs).

Binning
& Rohrer @
1986
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L_aboratoire de mécéhique des Contacts et ders J tructurer

Plan du cours

:> Définition des grandeurs mécaniques aux échelles atomiques

mmmn)  Description et role de I’Adhésion aux petites échelles

:> Initiation a la Mécanique Quantique et a I’Effet Tunnel
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Plan du cours
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Définition des grandeurs mécaniques aux échelles atomiques
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Numéro atomique—p Z

Symbole atomiqui
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Dalton Rutherford Schrodinger

Thomson Bohr

M l¢—Masse molaire atomique
(g.mol™)

| i T

'ﬂﬁﬁ%ﬁﬂﬁﬁﬂﬂﬂﬂﬁﬂ'

190,277

956 1313)5] 138972 118573 1809 74 183875 1862176
Hf | Ta Re | O:

55827

28 58 29 63, 554 799436
PP Y

.0280" 200 84 (209)/85 (ZIO 36

Thigim e mi [ pol | kn

ﬁwwwwwwwwwm i bl L

Ccience.gouv.fr

http://www.science.gouv.fr
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I' Coulomb
y

B = 2 Kelr=rf + Y K(0-0,F + 3

bonds angles dledrals
Stretching (S)  Bending (B)
Etirement Flexion

+ couplages entre les forces.

OH
“OO propanolol

Molécule = Systeme Mécanique

0iQ;
+ +...
Are,r;

Rep. VAW Coulomb...

B
1+cos(n¢ 7))+ Z[ﬁ;—rg

Torsion (T)

= description empirique
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Interactions Harmonique:, Stretching Vii= A(r:: — 10)2
: i = Alry =7o)
//

- 03

= Vs
01f //
0 o ’
01 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Interactions fonction de I'angle de valence &:

Bendingv (‘9) ) k(g _(90 )2 ./ \

Interactions fonction de I'angle diedral ¢ : V(d) = Vo1 + Acosng)
Torsion
¢ is the angle between Plane 2 T
Plane 1 and Plane 2 defined by Min for ¢ — k -
B-C-D n
; 27
: | Max for ¢ =k —
Plane 1 n
defined by —,|

A-B-C
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Energie potentielle, (kd/mol)

Energie
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[ '
I \ E (OM anti-liante)
[ m .
| \\' /
Jir=-15 ~k
| i =
| Fa Finternucléaire ipm] I T -
0 n = =
| ) e300 ="

L @i

2 |-E \/ E (OM liante)

r-‘.'-‘d-

fﬁhﬁr srveed
H bond distance
InHy

A ‘*Jjﬁ 15,4 - 181 OM anti-iante

1544 ; ! 18y
orbitale b d orbitale

atomique A3 IT ! atomique

15 + 15,5, OM liante
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G Etat de transition

Energie libre de Gibbs

Coordonneée de réaction

RE"ECHDI'I . HD- + CH;BF % [HG‘“CH;“‘BFF % CH3DH + Er
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La liaison ionique

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

Exemple: NaCl

——Repulsive interactions

Total energy

= r=180
z
1 3
ENaCI = Ei + Erep + qNa.qu g ¢
Are, T. z
.- :
E =+112eV " oo R 7,

r =,,23‘/6

/
/\
/

Attractive interactions
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

Liaisons ioniques et Electronégativité

Increasing electronegativity >
* 4
4 21
Li Be B C N o F
O O 4 10 15 20 25 3.0 35 40
1 Na | Mg Al Si P S Cl
liai | I 0.9 12 15 18 21 25 30
RASOn liaison covalente polaire liaison ionique
covalente i

La paire d'électrons est partagée
mais les électrons de valence
passent statistiquement
plus de temps sur I'un des atomes.

La paire d'électrons i
est partagée ¥
équitablement.

L'électron est
complétement délocalisé
sur un des atomes.

Rb | Sr Y Zr | Nb || Mo | Tc || Ru || Rh || Pd | Ag | Cd || In Sn | Sb | Te |

08 10 12 14 16 18 a9 (25 Z7 22 19 17 17 18 19 21 25

o+ ® O—

H-H H—CIl  Na ICl

Cs | Ba |La-Lu|| Hf Ta W Re || Os Ir Pt Au || Hg T Pb Bi Po At

07 09 10-12 13 15 17 19 22 22 22 24 19 18 19 19 20 22

Fr Ra | Ac Th Pa U |Np-No

07 09 11 13 14 14 1413

<—— Decreasing electronegativity

H, HCl NaCl



o)

r " A4 " INSTITUT NATIONAL
LaMCoS =8 > Gl O UnvERSITZ D= LYON

v LR i 4 REWIIA | o
de Recherche
5259

e

L_aboratoire de (Mecanique des Contactsr et dersr Jtructurer

La liaison métallique

« Super liaison covalente »
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

Exemple de description empirique de liaison métallique:

Potentiels « Embedded Atom Model » (EAM)

E; = Fq Zpﬂ("v) Z¢aﬂ(rt3)

Energy per atom/ev
N B

44 X o
\\_______,/'f

2.4 2.8 3.2 35 40 44 48

E. Symianakis et al. (2017)

i ar! X
\_ Lattice paremeter’ A >
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L_aboratoire de mécénique des Contacts et ders J tructurer

Les interactions dipolaires

Liaison Hydrogeéne: interaction dipdle-dip6le ~ 0,25 eV/at

Qni Oxygen Negative EHZO(T) — Erep . A.P1-P2

= 3
= Hydrogen Bond r
\ Hydrogen Positive
Forces de Solvation: interaction ion-dip6le ~25 eV/at
q.p
Eso1(r) = Eyep —
p 2
dregr

B en tenant compte de
Eso (1) 4+ | lagitation thermique
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

La liaison de Van der Waals

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

Lennard-Jones potential (pair potential)

i[5 ()]

3 Repulsive in 1/rt?

3 Attractive in -1/r®

[ Defined by 2 parameters

Collision diameter 0
Energy level g;

d Minimum found at r/c =1.122

3 Typical cut-off al r/o =2.5 (avoid computing V;; for all pairs)
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Potentiel de Lennard-Jones P

0

o 12 oA\ 6 =
Vi(r) = 4e () — () 1 i
(r) =4e | . il _
0 g l -i B
Atome ¢/kp|K] o[pm]
He 10.2 258
Ne 35.7 279
Ar 124 342
CH 137 382
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Expression de I’énergie de I'ensemble des particules:

Théorie des Solides de Cauchy-Born (1915)

‘/: 'f Etotal({ }) ZEIJ(rIJ)—I_ ZEljk( Ij’ jk’ |k)+"'

(i,]) R (i,].k)

= Bl ({ })

ne dépend que des
distance relatives r;

(b)

N particules
D dimensions Interactions 2-corps Int. 3-corps
N.D paramétres (Modele de Cauchy) Ex. Silicium
-D(D+1)/2 translations et rotations rigides | EX. Lennard-Jones
N.D —-D(D+1)/2 distances indépendantes Mou§ses -

Modele BKS pour Silice
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Théorie Classique de I'Elasticité: Description a I'échelle atomique:
Sr=0" e+3e:Cex Elir. (=) E E.
r-otigtseCiote el - TEM) TEMG )
— 1(ou, ou 0D NT K
Tenseur de Ep =5 a y _F
déformations linéarisé 2 aXﬂ ox Interactions & 2-corps
o (modele de Cauchy)
Tensel.fr de Oy =% Gi? + ZC”kl El Ex. Lennard-Jones
contraintes agij k| mousses inter. a 3-corps
BKS modele Silice Ex. Silicium
Equations du mouvement Equations du mouvement sur chaque particule:
o°u o%u oE
p—(r)=Va+t m.— (ﬁ)z_ﬂz_ZMi?ﬂ-“ﬂ(rj)“L fa(ri
5t - 5’[ - 5I'ia j — _
s u(r_ )E . —r. 0 déplacement
i : =U)Th0 0
e [f::;:: :r}
g = ne
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L_aboratoire de mécaﬁlque des Contactsr et des S tructurers

Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

Expression des forces locales

Force interne exercée sur I'atome i: L({[}) == aEtogL({E}) = Zi({[})
Force de I'atome j sur I'at. i: i({[}) = — 6Etgalrij({£}) avec E =l — E
= _le ({ })_ et Tu ({ }) = aEt‘ga;({[})

'J 1)

Tension de la liaison (i,))
dans la configuration {r}
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

Déplacements et déformations:

Développement des déplacements

eq —
" =0

w; = u(r) = u(r;® + ;)
~ u(r®) + (13;9. V)u(r;29)

ri®d+r;€4 ri®d—r;€4 ri®d+4r;€4
w2
2 2 2

~ ulry ) + (50 D (L)
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Modélisation microscopique des grandeurs mécaniques:

Déplacements et déformations:

r-+r.®
. - eq —i L - eq,a
Ui =U; —U; N([ij -Y)i 5 N[Zrij @aju([)
a

P T
Ui =U; Uy
eq eq
uijP =Uij.i=(ri-eq.V)J.£ij
- eq = —/= eq
eq,a .. eq,p
I. I
_ ij ij B (€
- ZZ eq aau (£ )
a p T
P ij ij déplacement
! Zalzﬂ: I, ¢ | relatif /
déformations
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L_aboratoire de mécahlque des Contactsr et des S tructurers

Développement au 1°" ordre de I'énergie: contraintes locales:

e )=Enb ) )3 @Etom_

I

o
I
_|_
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L_aboratoire de mécanlque des Contactsr et des S tructurers

Développement au 1°" ordre de I'énergie: contraintes locales:

eq,p

E e (11))= v, eﬂ%zzzz 7,5 :

|J

Acompareravec: E. = J:”dV ZZGO“ﬁgaﬂ +....
a p

redapeqp
:Zjﬂaaﬁ(r)dv anﬂ(l)v Z 11l h
iy
eq,a .. eq,p
Contrainte locale: goaﬂ(i)s\%Z%Tij L erg (Pa)
i ) rij
N

Volume de Voronoi
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L_aboratoire de mécanique des Contacts et ders J tructurer

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

A I'intérieur de S’: centre de masse fixé Zmiﬁ. =0
i

Conservation des moments (quantité de mouvement):
AY my, =0= wﬂﬂmdr +F_ di+dp_,

—_—

77

mt er

a\ - _ ~
v Fgas—}wm’f'” . 1 @ i E F E

— cm _|_ 1t er
S Sa dt S
Pression cinétique, P, Pression dynamique, P, ,

(flux, convection, mouvement des particles) (interactions)

pression P —

eq,x eq,x
r.59% r. 5

_1 i b |
Pan = 67 ZTij : _r eqJ

j.a ij
=0 si gaz parfait

dp,,,.i = j dN__, (V)mv.ii with dN__ (V )—ﬂsv fdt dP, ., (V)

NS
v )m(V.A ) dt =— (mv?\dt = P._Sdt
(7)m.5) V<va>

= Py = () = N = (2 HVH> ST (= B =300 - D'

cf. gaz parfait Définition Température
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

Expression globale des contraintes locales:

eq,a.. eq,
1 T'quT'l'qu

T
2 Tijeq

(Pa)

=== Contrainte dynamique locale: |g°,(i) = 7

R]

\ Volume de Voronoi

m=) Contrainte cinétique locale: |o¢ aﬂ(z)———v vP (Pa)
l

. . ] . 1 1 T .eq»ar. eq,p mi:
Otaﬁ(l) = O'Oaﬁ(l) + UClna'B(l) = Vlz ETij = T'ijel‘; — Vil vl-“viﬁ (Pa)
J
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* Les différentes technologies de batterie

Exemple d’une batterie lithium-ion

8

g

Smaller size —»

Densité d'énergie massique (W h I'l)
N
8

100
Lead-
acid
g Lighter weight —3»
T T T T T T
0 50 100 150 200 250

Densité d'énergie volumique (W h kg?)

Phase de charge

Cathode e Anode
e- — o «— e-
24 4 ~@ ( O=0=G
© 0 0 o © 0 o
© 0 O ~@ © 0 O
e oo e e 6
© 00 -9 _©000O

: —

Phase de décharge

© Lithium
© O Lithium-ion

«{ Amorphisation du Si

/(a) Lithiation Many Cynles
(b}
(e}
@ Siicon pariicles [l Lithiated siicon SEI I Current Collector

1000 thium atoms

Initial contiguration

—l— Pressure (300K)
Pressure (10K)

—8— VonMises stress (300K)

VonMises stress (10K)

Pressure (GPa)
{3 <

—

10K

300K

20 10 60

Lithium density(%)

80

Z(A)

N\

INSTITUT NATIONAL
S

UNIVERSIT= D= LYON

W,

—40 - —40
_ Si(bulk)
Si(bottum layer)
-2 Si(upper layer) |~
oLi
0 01
20 20
40 40
60 60
80 80
100 100
120 120 }
0 25 50 0 200 400
X(A) Cumulated number of lithium atoms

Augmentation des contraintes locales

<100>
-
" g
2 :
3. go
£. i I
\o ) R N

A. Saidi et al. (2023)
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E({r_,}) :E({r_ieq})Jr%ZZj:g—lr?u” +% Z uij.af;Erkl Uy +.|.

o (k) T

» ZZ 7 (eq). g u ﬁ:zz 0 (9E mj” (eq) . ;% uyP

l aruarkl —k “arkl - o Tk 7 arklﬁ arij' Tij V- o Tk
- a (04

4 arl]arkl r . r;q kl Ukl - r;q (T;jQ)B

0°E (u )
— P U
= arijarkl . ul-j . ukl + T, 5(11) (kD)

l]

‘\ rotation

élongation de la liaison
Raideurs locales
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L_aboratoire de mécanlque des Contactsr et des S tructurers

Développement au 2¢Me ordre de I'énergie: modules d’élasticité:

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

T. : :O soit: absence de contraintes « gelées ».

1 0°E

aZE r eq.a r eq.; r eq,r r eq,o

i i Tk
ZZZZ Z arijarkl - eq 'gaﬂ'g75

eq
v (i)(K) il
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L_aboratoire de mécanique des Contacts et ders J tructurer

Développement au 2¢Me ordre de I'énergie: modules d’élasticité:

eq,p eq,o

ed,y
[] rkl [] rkl

& o E 5

A comparer avec:

69 = ” dV g ;:g

2 eq,x eq.p eq,y eq,o
C . (i)= 1 > OC G i, T T i e (i,i,i,i,)
affyo V. or. or ' . e ed " (igialsly) 1'2°3°4

i (iiizig) ~Vigi, ™ igig i, gy
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L_aboratoire de mécanique des Contacts et ders J tructurer

Développement au 2¢Me ordre de I'énergie: modules d’élasticité:

2 eq,a eq,p eq.,y eq,o
C (I) :i Z 8 E ri1i2 -riliz .ri3i4 .ri3i4 n
Pl yor. or r e ©

i (igipigig

iy iy

Contribution termes a 2-corps (forces centrales): (i,i,) = (isi,) = n=1/2
i

Contribution 3-corps (flexion angulaire): i=i, eq. a i=i; ou i=i, > n=2/3

Interactions 4-body (twists): (i,i,) # (i3l,) = N=1/2 i
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L_aboratoire de mécanlque des Contactsr et des S tructurers

Développement au 2¢Me ordre de I'énergie: modules d’élasticité:

2 eq,a eq.p eq.,y eq,o
O°E f T Tr

. 1 I41 I41 |
C I — . 1'2 1'2 3'4 3'4 .n
apo 1) V 2 or.. or r. Sy

i (|1|2|3|4) iliz i3i4 |1|2 ' i3i4

Coprs=Cpoys € Cops=Coapsy — 36 modules
Coprs=Cs0p — 21 modules

Symeétries supplémentaires, si interactions a 2-corps (Modele de Cauchy):

Permutations de tous les indices: C,,55=C 5,5 €t Cp,=C
(Relations de Cauchy pour les interactions a 2-corps)

ayPy

—3C +6C

+ 3 Chopp T 3 Cupyy — 15 modules (localement)

oLoLOLOL oo
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Laboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

100

p,, [atom/A’] G [GPa]
90 :
0.01979 27.49
80
- 0.01901 25.94
60 0.01822 Shab
3 3
— 50 -
> 00174 >~ 2285
40
0.01666
30 - ; 2130
0.01587
20 o . 19.76
- 0.01509
18.21
0 0.01431
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 16.66
Structure en X X
100 . 100
1 . [atom/A’
« Canaux » de sodium « Py [atom/A) K[GPa]
54.06
80 0.01787 o5
L 0.01677 70 50.14
60 0.01567 60 46.22
=< 50 < 50
> 0.01457 £ 42.30
40 40
30 0.01347 3838
‘ * —
20 B 001238 = e
10 ' 0.01128 10 30.54
0 26.63
0.01018 o
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
X [A] X [A]

High Na+ density <« Low Elastic Moduli
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

>
7
s\l

”m /

Plan du cours

>

Description et réle de ’Adhésion aux petites échelles
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T l

Tension de Surface

< -

i l
| N
| VB

Résultante
des forces

=b
R=0
Gaz

Interface
- =0 Qan

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

-
' R=0

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

H.B. sch. interface liquide-gaz
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dE =ydS

== Notion de « Force de surface »

F=vl

cos 0 = (ysyYs )/
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Ordres de grandeur

Tensions de surface avec l'air

LYON

INSA

liquide y (N.m™?) 3 20°C liquide v (N.m™?) a 20°C
eau (a 20°C) 73 x 1073 éthanol 22 x 1073
eau (3 0°C) 75,6 x 1073 éther 17 x 1073
huile végétale 32x 1073 mercure 480 x 1073
Matériau Energie Matériau Energie
de surface 20°C de surface 20°C
(mJ.m2) (mJ.m?)
Téflon 18 Plexiglas 40.6
Polystyrene 33-43 Verre 170
Aluminium 1100 Silicium 1400
Argent 1500 Cuivre 2000

INSTITUT NATIONAL

Z

UNIVERSIT= D= LYON

W,

L'énergie de surface est reliée aux forces d’interaction interatomiques
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L_aboratoire de mécéhique des Contacts et ders J tructurer
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Longueur Caractéristique:
dW=J g:@ng+J ydsS
v — ~ S

Approche qualitative pour un systeme sphérigue de taille R

Eriasticice = 0.1 ER® & ESurface ~ 47TVR2

40y

EElasticité ~ Esurface < R =

~ 10 nm
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LUexemple du Gecko

Dynamique du picd,
jambe et corps

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

£ Substrat
" Spatule
200 nm

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

Schéma de la position des structures adhérentes d'un doigt de geckoe 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 Spulbiag et WD pb—— 50pm
2#

Détail des soies spatulées a leur extrémité en microscopie
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Interaction Atome / Milieu Semi-Infini

=4
a

i

0
O
(o]

P0

£7p g
nimlaTaTes

'y
X
2
Xp
e
.y

f
: /Zi#A : .. odi

B r B 27pD° B
[E navique (d) = — P Eiu (D)= | dz | dr 27pr = =
individuel ( ) d total ( ) Z_:[D _L (r N 22 )m/2 7[10 total ( ) Dm (m 2)(m 3) Dm—3

z -

L'effet de volume contribue a augmenter la portée des interactions
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L_aboratoire de mécanlque des Contactsr et des S tructurers

Interaction Sphere/Plan

e
% iz R>>D (zzD)
o (D)= 47°p,p,RD
: RN | | So Dm (m—2)(m—3)(m —4)(m-5)
Dfz z- A '?:23,.. z Effet de Courbure R
: z=0 .
. 2A - R <<D
S 27pD° 4
- total( )_ m 7 _”R3p2
e D +2 D" (m-2)(m-3) 3
N=4/37R3p, particules concentrées en un point
(b}
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L_aboratoire de (MTléecanique ders Contacts et ders S tructurer

S

Interaction Plan/Plan (Hamaker, 1937)

: dz . Dy = 2mpp,D*
5 z gg : total—Plan( ) - Dm (m _ 2)(m _ 3)(m _ 4)
ol
: #b00 : |
O c
& 59 y = 1/2-Et0tal—Plan(D)/SS Tension de surface
(¢}
o) fr
D 2 Ou : < EtotalSphére/Plan(D» R) = eTEtotal—Plan (D)
S iR>>D S RD; siR<<D S,y = M ZDE
: si = ———RD; si -
S0 ff = (m—5) f =3 D
; Oo 2
s 008 S OEtota ere/Plan(D.R) .
5 Etotal—Plan(D) =~ >R 2 lsphaD/Pl siR>>D
IS
% 3 unit area | Etotai—pian(D) = 2R FtotalSphére/Plan (D,R)

=

> Tension de surface FtotalSphére/Plan(D; R) = 2nR. Etptqi—pian(D)/S = 4Ry

~ FSphére/Sphére (D,R) (approx. Derjaguin)

siR>>D




O £

/ e
Unité Mixte

de Recherche '{

CE%}rS

L_aboratoire de mécanlque des Contacts et ders J tructurer

Influence de la Géométrie du Contact

IENCES
P‘-’LIUUEE
LYON

INSA'

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

D<<R

w

ITIT NATIONAL

UNIVERSIT= D= LYON

o "

AR A=7r°Bp,p,
~ " 6D Constante de
Hamaker
4 RR, .
6D (R +R) ' FoO
d
A4 D
127D
(par unité
de surface)
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Constantes de Hamaker

D<<R

Constante de Hamaker (J)

Two atoms Two spheres
1 2
.1;-.
W= ;‘f‘_ — HlE!_
w=-C/r* 60 (R,+ R
Atom-surface Sphere—surface

A= 7728,01,02

Z

UNIVERSIT= D= LYON

///,I

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

W= -3nCL/86 °r®

W=

12\!"1:,"“z R+Rz

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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. BO0E+Q
.441E+S | |
.883E+S
.324E+5
.766E+5
.221E+6
.46SE+6
.709E+6 |
.953E+6
L197E+6
.441E+6

NN 0N AN®

View point

s

PAK-G v3.0 Stress - Effective value
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== Résolution exacte
== Résolution géométrique approchée

== Résolution en loi d’échelle
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L_aboratoire de mécéhique des Contacts et ders J tructurer

Avec Adhésion:

Théorie de Johnson-Kendall-Roberts

1 a
N
Eélastique =Ug = Ef p(r) * 2mr * dr = u,(r),
r=0
r —_ TZ -
/p("’)—Po( l_a_z)l 7"2 rz
avec p(r) = Phertz T Padhesion = Po |1 — ? + p(’) (]1- p)_l
N L
\ / 7 J e n?a® 2 , 2 , .
! ! onc élastique — T(E Py t+ §p0p0 * Po
u, (1) =%-p6-a sirsa et E anésion = —Zynaz
3l [aEtotal . . =0
oa 6 imposé ’
o V,“'%"-a-’/
cLog—B avecpy = £ donc pj = — [2E.

‘ TR Ta
k_ - o
. / Hertz
1 -

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

E*a’

F (Fz_

_ T, 3/2
o ! | R 3R ) - WmET-a
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FElasticité ~

FElastiCité ~

)
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Avec Adhésion:

Z

UNIVERSIT= D= LYON

INSA

IN:
aF
LY

W,

Théorie de Johnson-Kendall-Roberts

AE*a3
3R

a® O9my

~y

FAdhésion < R2 ~ E* ~

~ 3/2
Franesion = —4 T[VE*a/

200nm

F," = _37Ry

Solides déformables avec adhésion
dans le contact uniguement



Z

9 LaMCoS

; . pl i I u |
527: <'~ 3 INSA e UNIV=RSIT= D= LYON
S @@ Unité Mixte . - LYON s
dg Recherche lﬁw\(“ S
525

L_aboratoire de (MTléecanique ders Contacts et ders S tructurer

Avec Adhésion:

Théorie de Johnson-Kendall-Roberts
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L_aboratoire de (MTléecanique ders Contacts et ders S tructurer

Avec Adhésion:

Théorie de Derjaguin-Miiller-Toporov

E,/Z Hertzian
pressure

:distribn

Attraction Attraction

|
|
!
|

: 1 I T T
| I
205> : 1|
} :
1
! |
van der Waals'
attraction
(@) (b)

F16. 5. Interaction between an elastic sphere and a hard flat surface according to Derjaguin ef al.
(10). (a) When the applied normal load is zero, the attractive forces produce a finite circle of contact
of diameter 2ao. There is repulsion over this area and attraction in the annular region outside. (b) The
pressure distribution implied in the Derjaguin analysis (schematic).

| F7'* = —4mRy si R, > R|

Cas de solides peu déformables avec une adhésion de longue portée
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Avec Adhésion:

Ryz 1/3
Ur = EZ—ZO3

P -
wy >>1 i Forte adhésion,

e <<1 p  Faible adhésion,
Forte déformation T l

Faible déformation

ur =—>1

ur =—<K1
OHertz

Hl

substrate substrate
JKR DMT
FE,=0 E,=0

D. Tabor (1977)
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Kenneth Johnson

_ [ Ry’
:uT E2Z03
force tr >>1 mr <<1
arca
A A A
Hertz JKR DMT actual
distance
<0
Forte adhésion, Faible adhésion,
Forte déformation Faible déformation

Grierson et al. (2005)
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L_aboratoire de Mecanique des Contacts et ders J tructurers

Avec Adhésion:

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

Load (nN)

K=1 GPa; R=1 nm; my=1J/m?

Grierson et al. (2005)
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4
10 T I T l 1} I 1 I ¥
103 -
3 JKR 1
E 10 -
o
1] -
0. .
- 10 o .
§ 7 -
n
10°-Bradley . u
(rigid) )
10-1 L l 1 | l 1
10-3 10-2 10~ 10° 10’ 102
Elasticity parameter A=1.16p
Rl"ld Plane

K.R. Johnson and J.A. Greenwood (1997)
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Plan du cours

—

Initiation a la Mécanique Quantique et a I’Effet Tunnel
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Premieres Mises en évidence de phénomenes Quantiques

h =6.63 10734 Js Rayonnement du corps noir "] oo
Oscillateurs v “
Planck (o AE = Nhv = Nhuw e
1018 "L :,
Millikan ,," 2) (L-\. Effet Photo-électrique
- &
X / /
& ) R Quantification de la charge de I'électron
) ¢ _o %, -19
1023 D e e=-1,602.10* C

1
Einstein Quantification Nature ondulatoire “
du rayonnement de la matiére DeBroglie = -_
= hw
> - k| 21 \ 21 »
1001 P A k LTI 4

Caractere corpusculaire, ondulatoire et probabiliste de la physique des petites échelles
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Dualité
Onde / Corpuscule

Fentes d’Young

>

ly I ey /i > Davison et Germer(1927
o /% / 4 ( )

__'_-'
—
]
Ay
.-'-/-
T
_I—-'-r'-'-

_—
h'4
=

,_
...

L
M

SOUICE choubde fenio BCran rteratta oe 'onda
an lonchion da la
positon sur iacran

iad
B0
b
&0
44 d Source
lumineuse
20
f
0
- a -
E ‘E -E El: El: _EE Fig. 1. (a-f) Electron interference fringe patterns filmed from a TV F tes l.\. -
monitor at increasing current densities entesd young
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Principe Fondamental de la Mécanique Classique: F _OoH p
Equation de Newton ou Hamilton-Jacobi T an

= ap m
() =S () P o p=

Etat caractérisé par|la position et I'impulsion (F,B — m\7)

— P : s |9, )2
Principe Fondamental de la Mécanique Quantique: =
Equation de Schrédinger (1926)
/\ ~ Azx

oY h* —~ - - 7 X
mE( t):—%Aw(r,t)w(r,t)qf(r,t) N
Etat caractérisé par la|fonction d’onde complexe \P(F,t) , amplitude de probabilité

dP (r.t) = ‘P(F,t)i\?’*

d’r = Probabilité de trouver la particule en r+d3r a I'instant t
densité de probabilité de présence

2 ) 2
Position movenne< > jr ( ) der Ecart quadratique AT :<r >—<r>
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DUALITE
ONDE-PARTICULE

Toutes les animations et explications sur
www.toutestquantique.fr

De Broglie (1929)



&‘f S
q LaMCoS

S @g Unité Mixte
gl; Recherche

11 | -
INSA e UNIVERSIT= D= LYON

LYON =

S

L_aboratoire de mécanlque des Contactsr et des S tructurers

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

in ()=~ 2 aw ()

2m

)] onde plane E:%

Paquet d’Onde ‘P(F’t) a7z Jd p(”( )exp(——(Et - p. f)j E= % = ho “
()| o ~ B |
j\v I‘P(r,t) © ¢(p)exp(—%EtJ Transformée de Fourier
CIL’O > ow Bo

Vitesse de groupe Ve = cf. description classique

oK

_i[p_zj _Po
Kk OP\2M ).

dm‘ |~ h/o m
| P. Inégalité de Schwarz (relation d’incertitude) |AX.Ap > g
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Exemple d’'un paquet d’onde Gaussien

. — \2
= 1 (p_po) i p2
= expl ————— | < ¥ xt d ex ——| —t—-pxX
Cﬁ(p) (ﬂozhz)m P 201 ( j pgo P A\ 2m P
_ L
<)
1 m
Y(xt) = ex
‘ ‘ \/; 1 ZGZhZ p 1 tzgzhz 2
o2 m? o2 T m?2
[ (x)[? .1 p)=p, (x)=Do
L (p)=p ()=
x oh 1( 1 2h2
| R Ap =—— Ax:\/_[ j \/Ax 0)+t°Av?
Q0 J2 2 0'2
|‘P(p)|2 oh 2 432 2 .
~ CF h tc"h” _ h Etalement spatial
AX.Ap =—,/1 > —
V2 P B 2 | mgrand <=> ch petit
| P, => confinement (limite classique)
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Dynamique d’une particule dans un champ de forces

in ()= 2 nw(r.) v (F) w(rt) = Ew ()

2m
V(ix) A
Marche de Potentiel V=cst
Vo
onde réfléchie )
] J — -
u;(i‘ 1"-) _ 'L’(.L)E‘ *E,Efj.l"ﬁ onde transmise
L, Ll . . »
onde incidente
x —
e Casl: E<VW e Cas2 . E>VW
Dans ce cas les solutions s'écrivent : N N Dans ce cas les solutions s'écrivent
. - 1RT —IRT . .
z<0 : ¢Y(z)=e —+:£e z <0 . w(m):é-_'_ezkm_{_é-_e—zkm’
> 0 : = Rz N T
x 1/)(1") Be >0 : w(m)zﬁ_i_ezkm_*_ﬁ_e ik’ z

avec k=+vV2mE/h avec k=+v2mE/h
k' =/2m(Vp — E)/h K = \/2m(E - Vp)/h

. k—ik' s icule inci B =0 =1
A | aide de la continuité en x=0 de?’ et on en déduit & = T Si-on prend une particule |n<:|denlt venant de gauche : et &+
+ K Op peut en déduire £ = k—k By = 2k

. e k+k |’ k+ k'
Longueur de pénétration |=1/k'=n/,/2m(V -E) =0 a +
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Dynamique d’une particule dans un champ de forces

in ()= 2 nw(r.) v (F) w(rt) = Ew ()

2m
. V() A
Effet Tunnel W(z,t) = P(z)eHER
Vo
On cherche une solutione de & 2nde réfléchie onde transmise
la forme : , , - _» >
ezkm A 6 e—zkm <0 onde incidente X
P(E) =3 ye KT fer® 0<z<a 0 a g
B a<czT
avec k=+V2mE/h et x'=.,/2m(V,—E)/nh
A | aide de la continuité en x=0 de ¥ et ¥’ on déduit : 8 -0
5= 4i kiK' e~k —h -0
. 2 / . . 2 R
(k+ik')2ee — (k —ik')2 e~ —m — oo
2,12
qui se simplifie pour K'a>> 1 en |B|2 ~ 16k“K e—ZK’a <:(V0 _E) —> ©
(k2 + K'2)? —a-—>w

Probabilité de passage
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Probabilité non nulle (bien que tres faible) de passer de I'autre coté par effet Tunnel
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