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Résumé :
Dans le présent travail de recherche nous avons calculé les propriétés vibrationnelles et thermodynamiques dans les systèmes de nano-alliage de surfaces métalliques ordonnées Au_3 Pd,AuPd,AuPd_3,et Au/Cu(111), formés par le dépôt d'atomes de palladium et d'or sur les surfaces substrats Au(110) et Cu (111), respectivement. Les courbes de dispersion des phonons de surface ainsi que les densités d'états locales (LDOS) correspondants sont calculées, en utilisant la méthode de raccordement, dans l'approximation harmonique. Nos résultats numériques, pour les systèmes de nano-alliage de surfaces considérés ont mis en évidence, dans un premier temps, en ce qui concerne les courbes de dispersions, l'apparition de nouvelles branches de phonons de surface en comparaison avec les systèmes de surfaces propre associés. Une fois déterminées, les fréquences vibrationnelles seront utilisées, en se basant sur le modèle d'Einstein, dans le calcul des fonctions thermodynamiques à savoir: la chaleur spécifique C_vib, l'énergie libre de vibration F_vib, l'énergie interne de vibration U_vib, et l'entropie vibrationnelleS_vib et. 




