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Depuis maintenant un peu plus d’'un demi-siecle, les simulations numériques jouent un réle
important dans les avancées scientifiques et techniques. Les progres accomplis dans le domaine de
la physique numérique d’une part et les avancées technologiques en électronique et en
microélectronique d’autre part permettent aujourd’hui de disposer d’algorithmes et de machines de
calcul permettant de réaliser des simulations numériques sur des objets similaires a ceux étudiés
expérimentalement. Il s’agit d’'un atout considérable pour les recherche en nanoscience car des
guantités telles que la répartition des niveaux d’énergie ou la distribution des électrons a I’échelle
du nanometre peuvent étre directement confrontées aux mesures réalisées par des techniques de
champ proche.

Dans cette communication, nous présenterons une série d’études illustrant les stratégies que nous
déployons pour étudier a la fois numériquement et expérimentalement les interfaces de systémes
complexes. Tous ces systemes ont en commun la double nécessité de prendre en compte plusieurs
centaines d’atomes, pour disposer d’une description réaliste des interfaces, et d’avoir recours a des
méthodes de la physique quantique pour en calculer les propriétés en raison de la nature hybride
des interactions impliquées dans ces systemes (liaisons covalentes, liaisons ioniques, dispersives, ...).
Nous montrerons comment la confrontation des résultats de simulations numériques aux mesures
expérimentales permet de comprendre le fonctionnement des nano-résonateurs de Fourier a base
de molécule de cyclo-thiopohéne [1], de suivre optiquement de I'état redox d’une molécule unique
reposant sur du sel [2] et de comprendre les transferts énergétiques intermoléculaire [3].
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