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Modélisation Physique d’Interrupteur Moléculaire

CHRISTOPHE KRZEMINSKI

iemn, Institut d’Electronique, de Microélectronique et de Nanotechnologies, Unité Mixte de Recherche CNRS,\?emn
Université des Sciences et Technologies de Lille, Avenue Henri Poincaré, Cité Scientifique, 59652 Villeneuve d’Ascq Cedex, France.

[nitialement, un interrupteur moléculaire (1) est défini comme un composé moléculaire bistable La théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) est utilisée afin de décrire 'hamiltonien H du systeme
caractérisé par deux états distinct (Ouvert) et (Fermé) permettant d’espérer une modulation de la moléculaire (6):
conductance électronique du composé:

HV = BV (1)

qui considere un systeme de particules de densité ¢lectronique p et d’énergie équivalente E

Bl = Tolp + [ ol Weattridr +5 [ar [ 2220 g g @

Sie e qui s’exprime sous la forme d’un terme d’énergie cinétique Tfy, d'un potentiel électrostatique Ve, ¢ ainsi
xy/Redox | Effectuateur |Oxy/Redox
Liaison Liaison

Signal optique

que d'un terme d’échange et corrélation F..

(activateur ou inhibteur)

(a) Interrupteur moléculaire o L’implémentation est celle du logiciel Gaussian 03.
Cette notion d’interrupteur s’est toutefois étendue (2) avec l'espérance d’implémenter des fonctions @ Des hypotheses classiques
d’optique non-linéaire (3) voire des interrupteurs thermodynamiques jouant un role clef dans les > La fonctionnelle BSLYP décrivant le potentiel d’échange et corélation Eq[p].

; : : » Une base d’orbitales 6-311g permettant de décrire les fonctions d’ondes du systeme moléculaire.
mécanismes du vivant (4).

[’adjonction ou la substitution de cycles aromatiques (7) de maniere ad-hoc afin d’améliorer les
propriétés (ndrl) de 'interrupteur moléculaire n’est pas forcément pertinente au regard de diverses
parametres physiques différents :

Spécifiquement, il s’agit de composés Azobenzene (CioHjgN9) caractérisés par une transition
d’isomérisation cis — trans comportant deux conformations géométriques stables activées via un
stimuli optique (5):
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@ Influence au niveau de la barriere d’énergie a la transition trans — cis (transition reversible vs
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» Variation du niveau d’lonisation (transport de trous). " Pngueur de coniugaison (yy
» Couplage aux électrodes et variations géométriques de conformations moléculaires. () Variation d'ionisation (k) Spectre et nombre de raies d’absorption
@ Thermalisation:
» Les phénomenes de temps de relaxation reliés a la demi-vie de la forme c1s.
» Diminution des interactions hydrophobiques, photoviscosité du matériau et organisation moléculaire
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