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Résumé :

Les structurations de la maticre a 1’échelle nanométrique ont ouvert de larges champs d’étude.
L’analyse des propriétés structurales des nanostructures, de leurs influences sur les propriétés
électroniques représentent actuellement un défi de premiéere importance. Pour acceder a ces
informations, il est nécessaire de faire appel a un ensemble de techniques numériques souvent
complexes dans leurs mises en ceuvre.

Le présent travail de recherche a été réalisé au Laboratoire des matériaux appliqués (AML) de
I'Université Djillali Liabes de Sidi Bel Abbés. Sa concerne 1’étude théorique des propriétés
structurales et électroniques des halogénures de cuivre CuCl, CuBr, et Cul par I'une des
méthodes ab initio qui s’aveére recommander pour le traitement précis des régions
interstitielles. Notamment c’est la méthode FP LMTO dans le cadre de 1’approximation des
ondes planes linéaires (PLW), en traitant I’énergie d’échange et de corrélation par
I’approximation de la densité locale (LDA) de Perdew et al. En outre on calculera
éventuellement les mémes propriétés physiques lorsqu’on change la géométrie en construisant
des super-réseaux dans les directions de croissance (001) et (110) a partir de ces mémes semi-
conducteurs.

Mots clés :
CuCl, CuBr, Cul, super réseau, puits quantiques structure électronique, propriétés

structurales.
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