
SOS Nanotubes : Synthèse Optimisée SOS Nanotubes : Synthèse Optimisée 

et Sélective de Nanotubeset Sélective de Nanotubes
Programme PNANO 2009

C. Bichara, M. Diarra (CINaM); A. Loiseau, H. Amara, F. Ducastelle (LEM); V. Jourdain, E.
Anglaret, H. Navas (L2C); A. Tailleur, P. Evellin, J. Dijon (CEA/LITEN); C. Journet, A.

Programme PNANO 2009

Anglaret, H. Navas (L2C); A. Tailleur, P. Evellin, J. Dijon (CEA/LITEN); C. Journet, A.
Pascale, S. Purcell (LPMCN et LMI)

 Contexte, objectifs, méthodes
La synthèse contrôlée de nanotubes monoparois (SWNT) est indispensable pour envisager
des applications utilisant les propriétés exceptionnelles de ces nano-objets.. Dans ce but, il
reste à améliorer la qualité des tubes produits (contrôle du diamètre et de la chiralité, taux de
défauts, …). A l’heure actuelle, cet objectif n’est pas encore atteint car les mécanismes dedéfauts, …). A l’heure actuelle, cet objectif n’est pas encore atteint car les mécanismes de
croissance des SWNTs sont difficiles à cerner. En effet :

• la synthèse par CVD est complexe avec de nombreux paramètres :• la synthèse par CVD est complexe avec de nombreux paramètres :
choix catalyseurs+substrat+réactifs, conditions opératoires (P, T, …). 

• les méthodes expérimentales d’investigation sont difficiles :
in-situ ou post-mortem, locales (TEM, FEM) ou globales (Raman, XPS, …)in-situ ou post-mortem, locales (TEM, FEM) ou globales (Raman, XPS, …)

• approche théorique impose modèle performant et simulation numérique massive

Notre approche :Notre approche :

1) Coupler expériences et théorie/simulation numérique pour comprendre mécanismes 
nucléation/croissance

2) Fabriquer des tapis denses de SWNT à forte proportion métallique pour connecteurs (VIA)  2) Fabriquer des tapis denses de SWNT à forte proportion métallique pour connecteurs (VIA)  

Résultats marquantsRésultats marquants
Croissance des nanotubes de carbone

� Une séquence GCMC 
illustrant la croissance 
d’un nanotube de 

Solubilité du carbone dans les nanoparticules de nickel 
� On dispose d’un modèle semi-empirique

d’un nanotube de 
carbone. 

� Quand la particule est 

� On dispose d’un modèle semi-empirique
décrivant un système Ni-C implémenté dans
un code Monte Carlo (MC) Grand
Canonique (GC) à Température et potentiel
chimique (µ ) fixés permettant la relaxation � Quand la particule est 

saturée en C, le 
démouillage est 
possible et le 

chimique (µC) fixés permettant la relaxation
des structures.

� On calcule la solubilité du carbone dans possible et le 
décollement du tube 
est observé => l’effet 
de démouillage de la 

� On calcule la solubilité du carbone dans
les nanoparticules de nickel :

�Les atomes de carbone se mettent sur les
sites interstitiels sous la surface des de démouillage de la 

nanoparticule riche en 
carbone est essentiel 
pour entretenir la 
croissance du 

sites interstitiels sous la surface des
nanoparticules de nickel.

� Le rapport surface/volume est plus grand
pour les petites nanoparticules, donc, à µC

Blocage de Coulomb en émission de champ

croissance du 
nanotube.   

pour les petites nanoparticules, donc, à µC

donné, elles ont une concentration de
carbone plus grande.

Croissance des tapis mono-parois
Evolution avec la température 

P
ro

c
é

d
é

 d
e

 s
y
n

th
è

s
e

Blocage de Coulomb en émission de champ

� Oscillations 
avec une 

Croissance des tapis mono-parois
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avec une 
période 
constante
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période �
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� Disparaissent 
quand T �

eFe = 0,25 nm eFe = 0,37 nm eFe = 0,5 nm
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Chambre d’analyse XPS

� La réduction du 
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sdmoy = 2,9 nm

dmoy = 3,1 nm dmoy = 3,8 nm

� La réduction du 
Fe avec ou sans 
H2 conduit à une 
oxydation du 
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oxydation du 
substrat:  

� transfert de 
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Production scientifique
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� transfert de 
l’oxygène de 
l’oxyde de Fe 
dans le substrat
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