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Résumé:

Le contréle de la taille et de la composition réalisé aujourd'hui pour de petites
particules permet désormais d'envisager la conception de nouveaux nanomatériaux
aux propriétés spécifiques, souvent trés différentes de celles des cristaux
macroscopiques. Les nanoparticules de semi-conducteurs II-VI et les matériaux
hybrides font ainsi I'objet de recherches actives en raison de leurs propriétés
optoélectroniques originales. Par ailleurs, Comprendre I'origine de ces propriétés
intéressantes se réveéle crucial pour étre en mesure de mieux controler et ajuster ces
parametres : ceci motive une étude approfondie des propriétés microscopiques de tels
systémes mixtes.

Dans cette optique, I'étudiant menera en paralléle une étude ab initio dans le cadre de
la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) et une étude semi-empirique. Ce
projet vise a utiliser les possibilités offertes par la modélisation au moyen de méthodes
de chimie quantique de pouvoir analyser de facon théorique, des propriétés physiques
telles que conductivité électrique, la luminescence ou encore 'optique non linéaire de
nouveaux assemblages moléculaires.
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