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Résumé

Nous étudions, par la technique de dynamique moléculaire, le comportement structural et énergétique de nanoparticules de silicium de taille N variant de 4 à 20 atomes et de taille N = 30, 50 et 73 atomes. L’interaction entre les atomes de silicium est modélisée par le potentiel d’EDIP (Environment Dependent Interaction Potential), qui tient compte du caractère tétravalent du silicium et du type covalent de sa liaison atomique. Le potentiel d’EDIP est connu pour sa fiabilité sachant qu’il reproduit correctement les propriétés du silicium massif. Dans la présente contribution,  nous l’appliquons à des nanoparticules de tailles relativement petites afin d’estimer les déviations quant à son approche par rapport au comportement d’un système nanoscopique. Nous avons d’abord effectué deux séries de simulations correspondant chacune à une configuration atomique initiale différente : (i) fragment de la structure de diamant sachant que le silicium cristallise dans cette structure et (ii) couches atomiques sphériques fermées. Les courbes d’énergie révèlent que pour N< 9, la deuxième configuration initiale produit des structures plus stables que la première. Par ailleurs, nous avons tenté d’optimiser  nos structures par une nouvelle méthode de recuit simulé suivi d’une trempe rapide à 1K. Ainsi, une troisième série de simulations nous a permis de mieux approcher l’état fondamental correspondant au minimum global. Nos résultats sont systématiquement comparés à ceux obtenus, dans la littérature, pour les mêmes nanoparticules, notamment par la technique de la DFT (Density Functional Theory), connue pour son approche meilleure du comportement de nanoparticules de petites tailles et par d’autres techniques aussi bien expérimentales que théoriques. Nous avons trouvé un très bon accord avec la littérature sachant qu’ au-delà d’une certaine taille, nos clusters ont adopté des formes compactes quasisphériques. Aussi, les valeurs de nos énergies de cohésion  sont meilleures que celles obtenues, dans la littérature, avec la DFT. 
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Nanoparticules de Silicium, Clusters, Dynamique Moléculaire, Potentiel Interatomique EDIP,  Nombre de Coordination. 
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Nous étudions, par la technique de dynamique moléculaire, le comportement structural 

et 

énergétique
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et 
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L’interaction entre les atomes de silicium

 

est modélisée par le potentiel d’

EDIP

 

(Environment Depende

nt Interaction Potential), qui tient compte du caractère tétravalent du 

silicium et du type 
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de sa liaison atomique. Le potentiel d’EDIP est connu pour sa 

fiabilité sachant qu’il reproduit 

correctement les propriétés du silicium massif. Dans la présente 

contribution, 

 

nous l’appliquons à des nanoparticules de tailles relativement petites afin d’estimer 

les déviations quant à son approche par rapport au comportement d’un système nanoscopique.

 

Nous avons 

d’abord 

effectué deux séries de simulations correspondant chacune à une 

configuration atomique initiale différente
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) fragment de la structure de diamant sachant que le 

silicium cristallise dans cette structure et (

ii

) couches atomiques sphé

riques fermées. Les courbes 

d’énergie révèlent que pour 

N<
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, la deuxième configuration initiale produit des structures plus 

stables que la première.

 

Par ailleurs, nous avons tenté d’optimiser 

 

nos structures par une 

nouvelle méthode de recuit simulé suivi

 

d’une trempe rapide à 

1K

. Ainsi, une troisième sé

rie de 

simulations nous a permis

 

de mieux approcher l’état fondamental correspondant au minimum 

global. 

Nos résultats sont systématiquement comparés à ceux obtenus, dans la littérature, pour 

les mêmes nanoparticules, 

notamment 

par la technique de 

la 

DFT

 

(Density Functional Theory), 

connue pour son approche meilleure du comportement de nanoparticules de petit

es tailles et par 

d’autres techniques aussi bien expérimentales que théoriques. Nous avons trouvé un très bon 
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