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Le développement des méthodes de simulations numériques a permis de modéliser des systemes physiques de plus en
plus complexes et de les étudier a des échelles de taille et de temps importantes en appliquant une démarche multi-
échelle.

Ainsi, dans le cadre de cette thése, un premier travail a regardé I'étude de l'auto-organisation de trois types de molécules
organiques aromatiques (THBB, TBBB, TCNBB) sur une surface semi-conductrice dopée bore (Si:B(111)) a I'aide de
différents outils numériques. Dynamique moléculaire empirique, métadynamique, et simulations de type Monte-Carlo
ont été judicieusement combinées pour permettre I'étude multi-échelle de ces systemes permettant ainsi d'explorer
I'importance des interactions non-covalentes inter-moléculaires et molécule-surface, dans la structure et stabilité des
réseaux 2 dimensions formés par ces trois molécules. A noter que, pour la molécule TCNBB, un comportement
cinétique a également pu étre mis en évidence, pouvant conduire a la coexistence de phases de symétries différentes sur
la surface. Dans tous les cas, la comparaison avec les résultats expérimentaux est excellente.

Dans une deuxiéme partie de ces travaux, I'étude du comportement de couches denses de molécules chimisorbées a
I'interface entre des nanoparticules d'Au auto-assemblées sur surface a été abordée. Deux types de molécules ont été
étudiés (AzBT et MUDA). Pour la premiére, un comportement différent de la jonction moléculaire, suivant la
configuration des molécules (cis ou trans), a pu étre mis en évidence, permettant de proposer des explications
microscopiques pour la réponse électronique des jonctions entre nano-particules auto-assemblées, utilisées dans des
dispositifs d'électronique moléculaire. Pour la seconde molécule, nous avons pu étudier le comportement des couches
moléculaires a l'interface entre couches de nanoparticules, quand celles-ci sont soumises a une contrainte mécanique de
type compression. Un module de Young efficace pour ces couches moléculaires a pu étre estimé.
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