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Durant cette thèse, j’ai caractérisé l’état fondamental des pérovskites KNbO3, 
KTaO3 et SrTiO3 à l’aide de la DFT comme implémentée dans le code VASP. 
J’ai montré sa limite pour le calcul de la bande interdite et les propriétés 
associées. J’ai apporté une amélioration à l’aide de la méthode GW au calcul de 
la bande interdite. Après j’ai calculé les propriétés de l’état fondamental : 
structurale, vibrationnelle, diélectriques et piézoélectriques. De même j’ai 
calculé l’influence de la pression hydrostatique sur ces  propriétés.   

 

Abstract. 

In this study, I use the DFT as implemented in the VASP package, to calculate 
the structural, vibrational, dielectric and piezoelectric properties of the following 
perovskites: KNbO3, KTaO3 and SrTiO3. I prove the limitation of DFT to 
calculate the gap and associated properties and I give a correction with the GW 
approximation. The impact of a hydrostatic pressure is also presented.  

 




