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Ces derniéres années, l'un des développements les plus importants dans les semi-
conducteurs, tant du point de vue de la physique que pour la réalisation de dispositifs
électroniques, a été la synthese de structures bidimensionnelles (2D) [1]. Parmi les
nombreux matériaux 2D étudiés, on trouve les Xenes, qui sont des matériaux
bidimensionnels formés a partir d’atomes de Si (silicene), Ge (germanéne), Sn
(stanene) ou Pb (plombene), dont la structure en nid d’abeilles est analogue a celle
du graphene. La caractérisation de ces systemes passe par I'étude de leurs
propriétés électroniques, en particulier leur réactivité, qui dépend a la fois de la
structure atomique du cristal 2D, et de l'interaction de ce dernier avec son substrat.
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Plus précisément, dans un premier temps, et en collaboration avec des
expérimentateurs de ['INSP (Institut des NanoSciences de Paris), de petites
molécules seront adsorbées sur le silicéne dit dumbbell, synthétisé sur une surface
d’Ag(110). Ce dernier présente des adatomes [2] susceptibles de conférer a la
couche une réactivité particuliere. Les positions d’adsorption les plus favorables
seront examinées, et comparées avec les résultats obtenus par microscopie tunnel.

Dans un deuxieme temps, au moyen d’'une étude prédictive et exploratoire, nous
étudierons la stabilité et la structure d’'une couche de Xéne (silicene, germanéne,
stanéne) sur une surface de silicium dopée au bore (SiB [3]) permettant ainsi une
intégration dans la technologie silicium. Nous utiliserons en particulier la méthode du
recuit simulé, ainsi que la dynamique moléculaire, pour obtenir une couche 2D stable
sur ce type de substrat. Ensuite, les mémes molécules sonde que pour
Silicene/Ag(1110) seront adsorbées a la surface, afin d’analyser les propriétés
structurales, énergétiques et électroniques de ces systemes.
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