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Etude des propriétés structurales, dynamiques et thermodynamiques des systèmes de surfaces alliages métalliques ordonnées Au(110)-(1 x 2)-Pd et  Au(111)-(?3  x?3) R°30-Pd.
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Résumé :
Dans cette thèse nous avons présenté un calcul des propriétés vibrationnelles et thermodynamiquesdes systèmes de surfaces alliages métalliques ordonnéesAu(110)-(1x2)-Pd    &Au(111)-(?3  x?3) R°30-Pd, formés par la déposition d'atomes de palladium sur un substrat d'or. Les courbes de dispersion de phonons de surface ainsi que les densités d'états locales (LDOS), sont calculées dans l'approximation harmonique, en utilisant la méthode de raccordement.Nos résultats numériques, pour ces systèmes de surfaces alliages ont mis en évidence, dans un premier lieu, en ce qui concerne les courbes de dispersion, l'apparition de nouvelles branches de phonons de surface en comparaison avec les systèmes de surfaces propre correspondantes. Quant aux courbes des densités d'états vibrationnelles, les résultats ont montré que le nombre de pics, dus aux déplacements des atomes de Pd, est plus important que celui dus aux déplacements des atomesAu. Par la suite, et à partir des fréquences vibrationnelles déterminées, nous avons calculéles propriétés thermodynamiques, à savoir :l'énergie interne de vibration U_vib, l'énergie libre de vibration? F?_vib, l'entropie vibrationnelleS_vibet la chaleur spécifique C_vib, et ceci en se basant sur le modèle d'Einstein.




