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La compréhension des phénomènes d’adsorption et auto-organisation de 
molécules  organiques  et  biologiques  sur  des  surfaces  inorganiques  est 
importante  pour  des  applications  dans  des  domaines  tels  que  la  nano-
électronique, les bio-interfaces, la corrosion,…

Dans des conditions modèles (surface monocristalline, UHV, molécule de 
faible taille), les études expérimentales fournissent des informations à l’échelle 
atomique, par sonde microscopique (STM). Les calculs DFT permettent alors de 
préciser les modes d’adsorption observés et d’expliquer les forces en jeu dans 
l’auto-organisation des molécules adsorbées.  L’exemple de l’acide glutamique 
sur surface d’argent Ag(100) illustrera cette complémentarité expérience-théorie. 
[1-3] 

Le  plus  souvent  les  données  expérimentales  donnent  des  informations 
indirectes et la modélisation permet de préciser les modes d’adsorption les plus 
favorables des molécules, ainsi que l’organisation en surface. Les exemples de 
carboxylates de taille croissante sur ZnO,[4] de phosphonates sur TiO2[5], amines 
sur TiO2[6] illustreront l’apport de calculs DFT incluant la dispersion.

L’effet  explicite  du  solvant  sera  ensuite  décrit  par  dynamique  Born 
Openheimer dans le cas de la fonctionnalisation de boehmite AlOOH par une 
couche d’acide gallique.[7]
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