Le couplage électron-phonon dans les matériaux a base de carbone
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rélation électronique) peuvent modifier de maniére fonda-
mentale le couplage entre électrons et phonons. Une équipe théorique de I'Institut Néel a montré qu’il était possible
de calculer le couplage électron-phonon en incluant les effets de corrélation électronique en utilisant des méthodes
ab-initio mais également de reproduire les données expérimentales.

Le couplage électron-phonon entre dans plusieurs phénomenes de la physique des solides : supraconductivité, spectres
Raman, transport quantistique, structure atomique. Les méthodes ab-initio, basées sur la théorie de la fonctionnelle
de la densité (DFT ou Density Functional Theory), permettent aujourd’hui de reproduire la plupart de ces phénomenes.
Pourtant, ces techniques ne sont pas encore capables de prendre en compte les systémes ou la corrélation est forte.

Le graphéne (cristal de carbone), et les systéemes a base de carbone en général, ont été toujours considérés comme
des systemes a corrélation faible, sur lesquels la DFT marche bien. Mais de récentes expériences de spectroscopie
Raman et de diffusion de rayons X ont montré un désaccord avec la théorie.

C’est pour cette raison que I'équipe théorique de I'Institut Néel a décidé d’étudier le couplage électron-phonon au
dela de la DFT. En utilisant la théorie des perturbations, aussi appelée approximation GW, ils ont réussi a corriger les
résultats obtenus avec la DFT et a reproduire les données expérimentales [1, 2].

Pour réaliser ce type de calculs, I'équipe s’est servie d’un code « ondes planes », _1400F """
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L'équipe est actuellement en train d’étendre ce type d’études a des systemes moléculaires et a des solides organiques
[4]. Une premiere étude, appliquée au couplage électron-phonon dans la fulleréne Cg en GW, est en cours de sou-
mission [5].
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