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Résumé:

:Dans ce travail, nous étudierons les propriétés structurales des nanoparticules
(Fe203)n. Dans ce cadre, nous développerons des potentiels modeles décrivant les
interactions O-0O, Fe-Fe etFe-O. La méthode d’optimisation Basin-Hoping sera utiliser
pour explorer les surfaces des énergies potentielles de ces nanoparticules dans le but
de déterminer leurs structures stables.Ces agrégats (Fe203)n possedent quatre
phases :[?] Phase a : L’hématite.[7] Phase B.[?] Phase £.[?] Phase y: Maghémite
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