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Equipe Théorie Modélisation Simulations

Etudes multi-echelles des matériaux pour |I’électronique par la
reunion de competences

dans les domaines croissance-structure et proprietes

e Techniques employées
- calcul analytique, calcul ab initio (DFT)
- corrélations fortes entre électrons
- champ de phase
- Monte Carlo quantique

e Themes abordés
- propriétés magnétiques (anisotropie, échange, susceptibilité, ...)
- formation et stabilité d’auto-assemblages moléculaires
- mécanismes de transport et propriétés diélectriques
- électromigration sur les surfaces vicinales du silicium
- densités d’états en relation avec les propriétés spectroscopiques
- formes et modes de croissance en solidification.

e Publications Phys. Rev. Lett., Phys. Rev. B, Phys. Rev. E, J. Cryst. Growth,
J. Phys.Chem A, Eur. J. Phys. B, ChemPhysChem, ...
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Magnétisme quantique dans les chaines de spin : TMS <-> Magnétisme
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Assemblages moléculaires : TMS <-> Nanostructuration
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