Le présent travail s’intéresse à l’étude de l’adsorption de l’hydrogène sur le graphite, graphène dopé et surface FeAl. Nous avons réalisé ce travail en utilisant la DFT et la méthode de Monté Carlo. Les résultats ont montré que les forces de dispersion de London sont indispensables pour l’étude de l’adsorption de l’hydrogène sur le graphite et le graphène. Pour le graphène dopé, les résultats obtenus montrent que le défaut atomique modifie la géométrie d’équilibre, les densités d’états et les propriétés magnétiques des systèmes. Pour le système FeAl, l’adsorption de l’hydrogène dépend de l’orientation et la terminaison de la surface. La diffusion en volume est permise seulement dans le cas de la surface (110) en provoquant une distorsion de la surface atomique, ceci entraine la fragilisation du système.


