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La Physique des Surfaces et des Nanostructures hybrides a base de matériaux graphitiques
(graphene, nanotubes, ..) et de molécules organiques est en plein essor. Les récentes études de
structure électronique, de transfert de charges et de propriétés de transport sur ces systémes sont
notamment au cceur des développements de I'électronique moléculaire. Du fait de leur important
potentiel, mais également de la méconnaissance des phénomenes d'interface, ces Nanostructures
hybrides constituent des themes de recherche extrémement porteurs. La caractérisation
structurelle et électronique de ces systémes requiert une connaissance précise des interactions au
niveau microscopique. En particulier, les interactions de van der Waals qui jouent un réle fondamental
dans ces systémes sont mal déterminées au niveau microscopique.
Au cours de ce séminaire, je présenterai une approche pour traiter les interactions de van der Waals
dans le cadre de la Théorie de la Fonctionnelle de la Densité (DFT). J'illustrerai ces développements
par quelques résultats sur les matériaux graphitiques ou les molécules organiques. Dans un second
temps, je présenterai quelques résultats sur les nanostructures hybrides en termes de transport
¢lectronique et de modélisation d'image de microscopie électronique a effet tunnel (STM). Enfin je
présenterai quelques perspectives de ces travaux.
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