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L’interface entre des molécules organiques et une surface métallique est à l’origine de 
matériaux hybrides utilisés en microélectronique. Dans la plupart des cas, l’hybridation de la 
molécule organique avec le substrat conduit à un élargissement des niveaux électroniques. 
Dans notre étude, nous considérons la déposition de molécules de C60 sur une surface 
d’or(111) préalablement fonctionnalisée avec une autre molécule organique : la 
tetraphenyladamatane TPA. Il en résulte une couche organique nanostructurés où les niveaux 
d’énergies du fullerène sont peu affectés par la surface.
Les états moléculaires du C60 restent, donc, localisés et peu élargis ce qui donne lieu à des 
comportements non-linéaires dans les phénomènes de transport électronique.
Les calculs basés sur la théorie de la fonctionnelle densité révèlent que le C60 adopte une 
configuration bien précise sur le substrat qui correspond aux images obtenues par STM. Des 
mesures STS (Scanning Tunneling Spectroscopy) présentent un effet de résistance 
différentielle négative. En effet, lorsque la tension entre la pointe et le substrat dépasse un 
certain seuil, l’intensité du courant traversant le système décroit. Ce type de système est très 
étudié de part ses potentielles applications en microélectronique. Ceci a motivé notre étude au 
niveau ab-initio avec le code TranSIESTA.
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Fig. 1 : Chute du potentiel 
électrostatique à travers l’interface.
Les deux molécules ont un 
comportement différent vis-à-vis du 
champ.


