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Résumé:

Ce travail consiste a :

1- Faire une étude bibliographique approfondie sur les composés de type pérovskite et
les propriétés structurales et électroniques qui en découlent.

2- Faire un apercu général sur les méthodes du calcul quantique, en particulier la
théorie de la fonctionnelle de la densité DFT, ainsi que les différentes techniques
d’analyses moléculaires.

3- Savoir et maitriser les logiciels adéquats a la modélisation de ce type de systéme
moléculaire.

4- Etudier les propriétés physiques d’un composé de type pérovskite.

5- Etude de leur stabilité en se basant sur des grandeurs énergétiques et topologiques.
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