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Parallelement aux approches expérimentales, ces 20 derniéres années, la montée en puissance des moyens
informatiqgues a permisun développement rapide de nouvelles méthodes de simulations
numériques, adaptées a I'étude des surfaces, des interfaces et des processus s'y déroulant. Cela a conduit a
de nouvelles approches dans le domaine de [I'étude des surfaces et interfaces, dans lequel des
approches expérimentales et théoriques, complémentaires, permettent d'étudier de maniere
fine les propriétés structurales, électronique et physico-chimiques des surfaces et interfaces a une échelle
atomique. Lesapproches théoriques sont trés souvent des méthodes de choix pour obtenir
des informations sur des systemes parfois difficilement accessibles expérimentalement.

En s’appuyant sur des exemples, cette présentation introduira les méthodes et stratégies calculatoires en
chimie théorique pour I’étude des surfaces et interfaces et des processus s’y déroulant. Les systémes
d’études considérés concerneront des matériaux pour accumulateurs lithium ou lithium-ion dans lesquels
les phénoménes aux interfaces sont déterminants au niveau des performances ou du vieillissement des
systemes électrochimiques.
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