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Résumé : 

Les structurations de la matière à l’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 première importance. Pour accéder à ces 

informations, il est nécessaire de faire appel à un ensemble de techniques numériques souvent 

complexes dans leurs mises en œuvre. 

Le présent travail de recherche a été réalisé au Laboratoire des matériaux appliqués (AML) de 

l'Université Djillali Liabès de Sidi Bel Abbés. Sa concerne l’étude théorique des propriétés 

structurales et électroniques des halogénures de cuivre CuCl, CuBr, et CuI par l’une des 

méthodes ab initio qui s’avère recommander pour le traitement précis des régions 

interstitielles. Notamment c’est la méthode FP LMTO dans le cadre de l’approximation des 

ondes planes linéaires (PLW), en traitant l’énergie d’échange et de corrélation par 

l’approximation de la densité locale (LDA) de Perdew et al. En outre on calculera 

éventuellement les mêmes propriétés physiques lorsqu’on change la géométrie en construisant 

des super-réseaux dans les directions de croissance (001) et (110) à partir de ces mêmes semi-

conducteurs. 

Mots clés : 

CuCl, CuBr, CuI, super réseau, puits quantiques structure électronique, propriétés 

structurales. 
 

 ملخص 
 

إٌ رحهُم انخصبئص انزشكُجُخ نهجُُخ انُبَىَخ و رأثُشهب عهً انخصبئص الإنكزشوَُخ رًثم حبنُب رحذَب كجُشا فٍ يجبل انجحث  

وانزٍ فزحذ أثىاة واصعخ يٍ انذساصخ انزٍ رزطهت إصزخذاو يجًىعخ يٍ انزقُُبد انشقًُخ غبنجب يب ركىٌ يعقذح فٍ . انعهًٍ

 .رُفُزهب

َزُبول يىضىع . ثجبيعخ جُلانٍ نُبثش ثضُذٌ ثهعجبس (AML)رى رُفُز هزا انعًم عهً يضزىي يخجش انًىاد انزطجُقُخ 

 ثإصزعًبل أصهىة يٍ CuI و CuCl ،CuBr:انًزكشح دساصخ َظشَخ نهخصبئص انزشكُجُخ و الإنكزشوَُخ نهبنُذاد انُحبس

 فٍ إطبس رقشَجٍ نهًىجبد انخطُخ FP LMTOإَهب طشَقخ . أصبنُت انًجذأ الأول وانزٌ َضزحت فٍ دساصخ انًُبطق انجُُُخ

 و CuCl ,CuBr: وثبلإضبفخ انً رنك، حضجُب َفش انخصبئص انفُزَبئُخ نهشجكبد انعظًُخ انًزكىَخ يٍ (PLW)انطبئشح 

CuI (.110)و  (100) فٍ إرجبهبد انزَبدح 
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