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De nombreuses études expérimentales ont démontré l'intérêt de nanoparticules hétéroépitaxiées comme Co/Pt(111) et Co/Au(111) du point de vue de leurs propriétés magnétiques. Dans le contexte d'une meilleure compréhension de la relation entre propriétés et structure atomique de ces systèmes, nos études portent sur la modélisation de la structure de différents types de dépôts de Co. Une partie de notre travail est consacrée à la caractérisation des substrats, essentiellement l'Au, dont la surface (111) présente une reconstruction naturelle mise à profit pour l'organisation de particules à l'échelle atomique. Pour ces caractérisations structurales, nous avons choisi d'utiliser deux approches complémentaires: l'une  basée sur des simulations atomistiques et l'autre sur des calculs de structure électronique. Nous utilisons, en premier lieu, l'approximation du Second Moment (SMA) des liaisons fortes (Tight-Binding TB) qui permet d'obtenir des potentiels interatomiques utilisés dans des simulations de dynamique moléculaire afin de prendre en compte les effets de relaxation importants aux surfaces et en hétéroépitaxie. Cependant le TB-SMA  arrive à ses limites dans le cas des défauts d'empilements souvent présents dans les systèmes étudiés. Pour pallier ce problème, nous sommes passés à la seconde approche qui est basée sur des calculs de structure électronique. En utilisant toujours le formalisme de TB étendu à des moments d'ordre supérieurs à deux, nous pouvons construire les densités d'états locales (LDOS). Avec cette méthode, nous avons étudié les défauts d'empilement sur des surfaces (111) de métaux de fin de séries de transition (Ir, Pt et Au). On montre alors que l'effet de l'hybridation sp-d joue un rôle important surtout pour l'Au dont la bande d est pleine. Pour plus de précision, il nous faut passer par des calculs basés sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). En utilisant le code SIESTA et en nous basant sur les configurations obtenues par des simulations en dynamique moléculaire, nous avons ainsi étudié la stabilité de la surface d'Au (111) reconstruite par rapport à la surface non reconstruite et les fautes d'empilements en surface pour des systèmes purs (Ir, Pt et Au) puis mixtes (Co/Au(111)). Les résultats sont comparés aux simulations atomistiques ainsi qu'aux calculs de récursion en liaisons fortes afin de montrer la complémentarité des différentes approches.   

