ol asdatl) 3 ) 3 dndl) A agdl) &g ) jad) 4y ) ggal
M\-d@bﬁd&%@wﬁ\&#b

(R PYS——, (T H H PR 4K
Sl ,@ﬂ Sl ad

3 ghlll) gLyl yauads . =3 #l:p
padaial) itk i s Ph/ENR/03/2023:4;

alSi silall Balgd Juil datia B S3a

s Cuallal) dlas)

Ay guand) g Dl gall oludi) CulSid gl A guda g Sl al A
diga g4l il

1l Sall il alai2023/06/ .

Alical) Cilua g dasa Aaala
Alieal) Cilua gy dana Aaala

2023/2022 :dumalal) A




sy 4

(i D& adaiois al b (o lalad) uald adaind al ()l cLalaia 0S8 adaind ol (8, Lalle ()

gy W) Adad) Culai W g ol gday WIS AY) bt Y g

e Liass Gpalladl g3 g dan I o (AW i 5 Ala¥) (o) Al 0 oy e )

(ol i B ) 500l 5 el g HSEN il jle ands a2l ¢ 5 JS JB 5 Y
Lide Ja ol (3 ausan 5y i peial) Sl g A58 dind (l 53 Lelisil A3 93
s Uiy 4L Lo 1S 088 ) 1aa ol 8 W i cailS ) aailal g ailgan 55
ABlie L gl IS A0S 5 ML) 9 Ly yla 8 Ulad ol il ) Al o azay ) 53
3 SAll
gl 5 ae Lusall U ) g0 5 Ly y0 8 iUl 1 se 5 (e I Ll (5 S 4 581 LS
(gdrs b ol si€al Calldall agia (sl 5 SN S Lia agld

(152l e (W L le Ll 3 g 1 (Al i LS
G sl S gl L5 (i 2 15 515291 (31 5815 (55 Al g e (530 L
il



;:‘.A.Q‘

dn L deals (Beel s cand ine Sbal Jrad e il pa il iy (e )
el 101 Uiy Wl V) Lol 34 3 g ¥ 0 ) 1 e
sl gl ol JS e ALY ey S e Lo £ gey ol 7 g sa CSU]
ale 3 5al
Y A il 5 ¢ ki Y Al i) 3l Coal s JS (30 (haans 531 el Y

ese ) ol el ae o sley

skl (e ) L agiSaia U gl (50058 7 s s cagd s 5 Ay e e (e )
e s O )5 s s Ry S 53 15068 Syl g0 858 LS
Sladl Ay ) J3sa) a8 Claad | lial g Banall g ) agae )L (e o 50

a5 (53 al S

axd S8 A el @iy e ) daal ) da) (e ase i logy e Jawal e
Al g dglaa (glal gl 8y e Hsislein iy Lgngy LIS o) UiSu (e

s Y ol el ae yslall iy o s Lavie b aginidl | st e )
S Jina agal sl cub i s Gty | aalsl die 8 poaa lag (e )
eDuzaill 3Ll | lasll 8 agada) alal 3 jale el clalS (ol e )
A 3y oS s lees J208 e IS



;:‘.A.Q‘

a )L deals e Baely o oand ra Slal Jaad e ¢ Ll aa Q) sy (g0
Go ) el aall ) aleSh BS a3 (Al sl ) Y e
s g Jaad sball Jaas

Caladsivl (e g ¢ dial ) dal e dlsha JW G ga (e ) L ladl o Lgie Caalal (g )
o eleall dal (el a8

i) glalie (p dall ol Sl

il s e Ui an g0 35 3 ) slaal Cial s IS (g (isens 530 Jial) )
il Cada s o) 3RS ) shall an s e Jle Ge ey e g 4dhe
Coh Al o) Al de) o Qlall At g (e
ey (s ola slals Ly e Hsislein iy Lhng LIS o) LS (e I
G ana aeal sl cub oty Ay iy | aalil vie Jl s Tagy (40

e uadll Sl | elanll 8 aguadla) alel 5 jale el Clal Gl g )

LS e S Sy lees (I8 e IS )



BB

BUCTIPS

gl

e SRS dale dadia
. PR PPRRRTT el

32948 Jadll Joa clragas 1 JoY) Juail

O .ottt dadia 1]
OB .ot el 48l 2 T
04 et e el iyl g5 3, 1
02 ettt bl gl 131
OB .ot il glaEYI2 3.1
05 ettt ettt et oSaid) g lei¥13 31
0 ettt e et e et e e e e e e et e e e ea—a e e eateeeerees dpadd) A8l Halial) aladiu¥ 4.1
06 et ettt ettt ettt ene s 4 gaim g e Sl 48NS T
6.t g 1.5.1
08 ettt en e DAl A0 s g 5SS T
08 oot i35
00wttt sas Sl 4 5 T
00, et A gum 5 eI AA) iy 5231 4.5.]
L0, Al 224,51
L0. e, s oSl Jadll (i 1233 4.5 1
L0. e A am g yeSl) AR Jpaii 10045.5.1
Ll ettt dpsadl) AN A5 yeSl) (ailiadllf 5.1

LS et Adliaall 41 g g e Sl 7 5 T



LD e e et 43 gun 5 Sl A8UAl G gae 5 W) 68,501

L7 e, CulSud gyl 32l 6.1
L7 e, CulSd 5 jull 55l S 53 1,61
L8 e CulSud 5 ABO3 2uK12.6.1
L8 e Ol CulSud 5 5003.6.1
Lttt ettt et et eean Goldshmid Jea3 Jeleq 6.1
200 et CulSd gy 4 g 41356,
23 OO CulSud gyl A Jand (256.6.1
22 ettt Apsadl] CulSd g 0 LIIAT A8 JSLel) (2 27.6.1
K TP A el Aiall 5 ) s 5 5aal) JS88.6.1
2ot CulSd 5y Aglal (8 oyl o 9.6.1
25.26.27 ettt ettt et el Al

Ghuaad) Gk 1 A Juadl

ABLS) 4 4 Bi1LIT

PP PPPPPPPPPP dadia 1.1.11
2 e ettt o - e 4 ki LT
B0 ettt et ettt Hohenberg-Kohn i 3.1.11
3 ettt et eae e eae et Kohn-Sham:4latas 4,111
3 ettt ettt ettt ns Kohn-Sham dalas J 51,11
B oo LDA g sall &S 556,111
£y S GGA aaxall z 3l 557,111

B et MBI s &l Jaxall oy &lI8 111

" FP-LAPWJlS!) ¢ gasll g Lidad By Fial) 4 giusal) 71 a1 48y pha 1" cailisal) (3 0 211

3 e ettt e, dadia 1.2.11
3 et APW 320 yiall 4 vl A gall 48 1 2 2 1



39 e : FP-LAPW JalS () 5811 5 Ll 3l 3ial) 4 ginsal) ) ga¥) 38 sl fae 32,11
B0 ettt e et e e ae et e et b e e aaeebeeaeeeres Wien2K gt » 4.2.11

B oottt ettt dedia] ITT
B .ot CsaSnleS yell 4y 50l 4l 2 11T
BO ..ottt S pall g skl s 3l 31T
AT oo e Cs2Snls (1Sl (ailadll 4 111
B8 oottt a5 S pailaddl 51T
B9ttt Al Llae 1. 5,111
B9ttt Cs2Snl6 <S4l 2,5 111
5T (Density Of States (DOS 45 s3SIV} &YWl 446S 6,111
5 ettt ettt ee s Cs2Snl6 S yall 4 guall al &1 7 111
5 et ettt ettt ettt @b ,SY L7110
S TOU OO U 4 sisall il sall GalSail 2.7 111
54 ettt 4 guall J el Als Gailias 37111
56 ee et Wien2k 28 ddaul g2 J 3l Alla maa5 4 7 111

5T ettt Addlial) 5 gl 8,111

5 ettt ettt sl el Al Ladll ¢ 31 18,111
ettt ettt slilai¥) Jalaa 2.8 111

5 DS Jalaa g J o) Ala (e B8 ¢ a1 38111



O L AulSaiV) ol 4.8 111

3 DO oalaia¥) Jalae 5.8 111
63 oo 3 gual) 208031 6.8 111
OO 38l 3 g Lall lls 7.8 111

665 ettt el sl il

JUEY g
L 5@ 56sl Jadll o e gas 1 JgY1 Juaidl)

T Saia ¢ e ¢ 5l pumadll pledYl sl 1] IS

a1 Aeastl) Al (Ssalianll g ¢ il Fopmuadtll AU senaddl) AU il il - 2.1 J<
00 e et e e e e e e ——— EOPRPRIN|

08t s S () Apsadd) A8 Jysasi: 3T S

00 ettt s oSl oaaa s oy 4T JSA)
10 A gan s 3681 SVl () , Aol (@) LAds () 5.0 sl

L e e A gam 5 5 Al i fae 6,] JS

12 e seliayl) g oAl a3 (V) agall Jilia () bl A6S Gailad 17, 7.1 JSA
W, [10] & a5 eI LOAN AM 1.5 ) L) g lh hind saddll Caglal 18,1 JS.20

L6 et [12] 4 g 5 eI i) e 4Bl 19 T JS)

L7 e, [16] Sas¥) 0 abaY) JDE (a5 210, JS&



KT ABX3 [16 Jaekal dapall ae (SedISH CulSad 5 yull JSagd ashadd (aye ¢ 1.1 IS
20 e, O (7)) 5 Wl el (@) S (1) culSad gyl AaSaall 4 ) 5l JSLD) ¢ 12T Jal

Cilidal 1976 ale i alladl 8 Gl iidal d el LAY Juzadl saaizall o sail) culeiS 113, [, JSal)
21 e (NREL.) 22a3all A8Uall ida o) jisall Wy pls Al Alall 330 g g 5eSI clysail]

22 i 23] sl g i 5 IR Aalan) Jladl Slga aa dpads AlA Jodill  Jandads Jias; 14T J)

23 e el CulSud 5 LA Al Sl JSa 15, T S

2, J16] St s sl) o) o o daing A guin 5 jeS Al (80 Jardads any 16, T S

FP-" Jalsl) ¢19asl g s ) Sal) 4 sl o) ) Al 1" sl (3 g ABASH A £ s (Y (Jual

"LAPW
B0.ceeeveeeeeeee e R SS s s g (o as gl (1L1T) S
BTttt Or S5 @ s s (A Gl (2.1 JSA
B0ttt DFT 48US) 4ls & )l alade ¢ (3.11) JS)
B e Muffin-Tin »(MT » O5<S : (4.11.)JS5

ALttt Wien2 Kzl 4 ((5.1T) Jsall

gidtBlia g il Jalas 3 G (el
B4 ot ——————————————— Cs2Snl6 S yall (55l S 5l :(1.11T) Js&ll

48.......... GGA,LDA (o Al Jleaivly Cs2Snl6 S jall anal) A 20 d8all i : (2.111) JS&

A9 oo FCC 4 JA5¥) (sl 0 ddlaia Jiay 1(3.111) JSi

1) J GGA s LDA cu il 4 gundll C52Sn16 S yall 4Ll dbac :(4.111) J21)



3 DO LDA s GGA w il & Cs2Snl6 S yell Alall 465 +(5.T1T) JS&l

52, mBJ-LDA s mBJ-GGA «u &l 8 CsySnlp S el Allall 48058 +(6.11T) JS&l
5 e Joall Al Gleal Aaling Jal jal  Jandads ans y o(7.11T) JS&

iyl Qi CaSils a0 20952 ()5 s e Lt ¢ a0 s (8 11T) <
S e mBJ-LDA s mBJ-GGA s LDASGGA

LDA s GGA Sy Al Jleainy CsoSnlg S pell d8Uall 1Yoy lalai¥l Jalae <l i 2(9.11T) JSA)

oL N mBJ-LDA s mBJ-GGA
sGGA........... ol Jlaxinls Cs2Sn16 S yell A8l AV (E1(w sl ¢ jall jus :((10 TIT) JS&
LDASLDA

B0, ettt ettt e e et ta i ————- mBJ- s mBJ-GGA

mBJ- SLDA s GGA <y il Jlaiuls Cs2Snl6 S pall 48Ul A8 LSS Jalae s (11 TIT) JSE
01 ettt mBJ-LDA s GGA

GGA <l & CsrSnls S all 48Ul AV R(w) dnlSai¥) alLal yaad 1(12.111) JSa)
62 mBJ-LDAsLDA s mBJ-GGA 5
GGASy & 8 CsrSnl S all AUl AN T (W) abaia¥) Jalaa i 1(13.11T) JSa
2o mBJ-LDAsLDA s mBJ-GGA 5

GGAs LDA <l il 8 Cs2Snl6 S jall 48l Aoy w) ) 4 pual) 40800 55 (14, TIT) JS&
O3 TSRS mBJ-LDA s mBJ-GGA s

mBJ-GGA sGGA <y & Cs2Snl6 S yall 4all AV, AUl (i Calolal sl 1(15 | TIT) JS&)
6% mBJ-LDA s LDA

T T el all dails



Jlandl L ygd

Lgidlia g @m\ Julas ¢ GG Juadl)

Ah. . L,Sn,Cs @l Al (55 58IV axall 5 o ) 5l eam s 1.T1T) Jsad)
A5, e, Cs2Snl6 S <l Rmt*Kmax , Kpoint , Rmt (e JS a8 :(2.111) Jsaal)

P Ashlaayl Jelad Y1 AR o B ddkbieai¥) dalae 5 (Pa(A A0l s e US a1 (3UITT) Jsaad
BT oottt ettt Cs2Snl6 - jall

GGA , LDA mBJ-GGA Jaxiwall cuy &l & Cs2SnI6 S el dal e Al wild) dad 2(4-111) Jsaall
500 et mBJ-LDA s

SLDA 5 GGA S sl Jlexinds Cs2Sn16 S sall 4y susnall (£1(0 5 (1 (0 o o JS iy 3 5.11T) Jsan)
O mBJ-LDA s mBJ-GGA



dale dadia

dale dadaa



dale daaia

dale dadia

plaialy 45 5um s gl Apnadl) Ailal) Y sae oty ¢ A figay b ds V) AL juas 4 (eedl
Juady Ml ¢ qdi o pabiaial Jalaa e salall (g 5iad () ang ¢ dpnsadl) LAY Ay Wla (ala
Chy Sin Sl Caudall (e o guall aliaial (g 1.4 (e d 8) danl 5 3 pilie 3 5ad Led 5K ¢
& el Ui e Lgalatinl apd ) dpeedll GOSN Ziaddiall Aladl) 5 dgllal) 283N ol ¢y 8
Ui anll 16 guim 5o 45 a5 jg S L o g3l Zsiliall 3l ol sl sl ¢ elld mas Asa gl 3Ll
Allel) ane i€l ¢ 3 AN DY) (B [1] el LAY aiail saaall La ol 6 ae uin )
@ [2] Apadd) LAAD cliada 855l agdlaal 1550 Cfald) A0 Baia) Y Lalaia) CulSid 5l
¢ bapall AN (glaill 5 b Jia ¢ plaiaDl 5 yiie 4 saa 4 g S (alliady ol sall 028 aiadi ¢ o8l
oAl pailad aaad ¢ el ) ALYl | el il (abiaiall s ¢ al sl (aliaiel) Caga g
Jase Ay ghall sl sl J)shal g ¢ Alledll 5 jpiall JA U lly 8 Lay ¢ o) gall 03¢ alaiadl 5 i
Ly ¢ guall Lol o3 ¢ elld e 3500 [5-4] dalle d8Uall Jy a5l 5 [263] Aladl il Jals
ale el o) G g enseS agipadl s o AU Lpaall e CulSud ol e
el LAY e uin ) Ui Al LAY (5 5S4l 30l CsPDI3 4xsaandl e Sl 5 il
Jleadl 58 ¢ asll a 2015 ale 8 J5Y) o S die [6] duadaiall dajall 5 sad a5 AN
oo in S s [8] 7£19.03 Y [7] 72.9 e CsPbI3 (o dailall dpuadl) Cul€ud gy 44al
Lganll e dpwadll LAY e 3. gail 5 p€l) L) ) i Lae ¢ 8N G

CulSad 5 )

¢ alsall (e i ol Andad ApilSa) a5 SIS Balall oy h 8 Bac) 5 Ua i aleall Gl Ji
lasadl Glls sl ab-initio ams 3k Laid LelSia 48 pea JOA (e dilide (ailiady il 12 iy
Wl el [9] Ve dadas’y) Y 4L 3l Gaibiadd) Gluall dpull slal Y1 caaual ) J Y1
i sl ol Aaaly el Jlatiad G Gha¥) Gany & CuSad 85 ¢ saaal) o) sally gill Alaia 3l
Coladll e 3 5088 Jaey aSUIL cililual) sda wiati ¢ Gl ) diLaYl | poidad) 8 gdaill ALG) e

BUSLaall 5 o) sall Andai 8 <l puriall aes Wy i eyl WY dddall

4ki Ja) & (FPLAPW) 5 jaell dpdadll s sall 45, )l Liaddinl ¢ 238 ab-initio Gk o O
w5 ¢ (LDA) Aalaall 285N (58 :dals ¥ 5 Jaliill d8la (e g 855 (DFT) dpiada 5l 48Ul
a3 Becke-Johnson (TB-mBJ). « &l Jxdl Tran-Blaha < & s (GGA) perall z il



dale daaia

Gl e g i) 138 A Llaatia) Y5 A8y okl ST e ey WIEN2K [10]. 258 (A i
L il Sl N o 8 48 g il slae ) JIA (e L it i)

ol el &y el A Y5 gl (pmibondl] F ) ) o S0 s (e gl
ATl dialles i wien2k sl ey aliiuly ceSas bl slaie (S8 3CSPBI3
J gad A3 ) Jaadl 138 a8 mBJ-LDA. s mBJ-GGA 5 GGA s LDA <l &l

CulSad gyl 3 sa 5 Apunalill AL (e Aale Aadd adiy 1Y) Jacadl)

sl 2)saY) Ayl " Cluall 5ok o AEEKH Aglla 4 day Al o W ks U Jaadl)
WIEN2K FP-LAPWzebi j 5 JalSl) () 5aSl) 5 Lol 3l yial)

Al yo dal e @l g Guae 53 sa se il pe Wi lia s Lgidlio g golill Jilaty Ll ¢ Callil) Juadll
P Ol G RN Wi A 5 ST 5 4 sd) (ailiadl)

(LDA) g sall 48U oy i

paibadll Jea saa #l Je Jpan dal (o (LDA-mBJ) Csmisa bl Jamall u @
(Al ailall (s g A o STV

b o3 Calis ddle Aadla aiiy Liad HRY) i



dale daaia

e yall Aty

[1] Samir Cheddadi, Theése de Doctorat, Physique, Matiére et rayonnement,
Université Badji Mokhtar, Annaba, 2018.

[2] W. Zhang, G.E. Eperon, H.J. Snaith, Nat. Energy 1, 16048, 2016.
[3] W.J.Yin, T. Shi, Y. Yan, Adv. Mater. 26, 4653—-4658, 2014.
[4] S.D. Stranks, G.E. Eperon, G. Grancini, et al., Science 342, 341-344, 2013.

[5] Z. Fang, S. Wang, S., YangCsAg2Sb2l9, Chemistry, Frontiers 5, 1690-1693,
2018.

[6] R.E. Beal, D.J. Slotcavage, T. Leijtens, A.R. Bowring, R.A. Belisle, W.H.
Nguyen, G. F. Burkhard, E.T. Hoke, M.D. McGehee, J. Phys. Chem. Lett. 7, 746—
751, 2016.

[7] G.E. Eperon, G.M. Patern’o, R.J. Sutton, A. Zampetti, A.A. Haghighirad, F.
Cacialli, H.J. Snaith, J. Mater. Chem. A. 3, 19688-19695, 2015.

[8] Y. Zhao, Y. Wang, X. Liu, T. Zhang, X. Wang, M. Kan, J. Shi, Y. Zhao, Chem.
131, 16844-16849, 2019.

[9] Schwarz K, Blaha P, Computational Materials Science, 28, 259-273, 2003.

[10] C. Liu, C. K. A. Mewes, M. Chshiev, T. Mewes, and W. H. Butler, Appl. Phys.
Lett. 95, 022509, 2009.



95 Sl Jadll Joa il gac JsYI Juadll

J oY) Jacadll
a5 Sl Jadll J g Dle see



52 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

PO |

Jola (S AUl 2 6] ead) dad] o I O ) ghat Al e dpusaill AU a2 LS ¢ a5l
3yl g 5 5 g BaliiY) iy Al g 48Ul ad jean Y aiae b Guadl) 3 5aY) il gl b
OY) A g s 5eSI) o) Asalll = 1Y) 5y e el Al A8UAY o3a Ll oy Jaa AL 5
$aaliadl) Lee ! gl 5 Apaaddl A8 Aale Juadilly (5 5 Uisen

dadd) 48Ul 2, T

leiial aly el o alad) salall ol iy 138 Guadl) o adiey AUl jaaa 4 duadl) d3lL)
OY 7100 Ay ¢l i A8l Jiay 4l Wyl Jliy cucati ¥ jiied LY soaadiall clilall 48 8

ilae IS (5 ,SI 20T die Cany Y 4l

i)y 558 i e ke (s ¢ T giall (8 (V) (e ) 35S 149,598 dlsa o el a
ug;;)d;@l\é)mk;ﬂ\}é\ddﬁhhm‘ﬁwdﬂ.é JM@}cﬁA}QSIc:;QIcOOOa#&
e A8l (e HESH Gl g JEY) col Al QSIS ¢ Gan g aed) )0 geni Ladie A Hlle 4.6 die

J17 A 3 )) ja J&5
s ouadd) £y £33, 1

) Amnalingy oSl Gl sall o 22 o el h\&uyu¢¢w,u}iﬁw"\¢ycﬁ}3¥
L) oS ) s sl Gany o 3891 (5 5a3 Cum ¢ g Al JSE o el el
el [2] i) G aa¥) e gl 8 03t 4 el sl ¢ i) (S YAV Gl

L;‘ Uéjm 95}&5\ adladl eyl er "4.! 210 iy

(sl G Jady Lzl ¢ 99) Jaaal 050 LY () paadll dail St ; peibpal) plad¥) 1.3, 1
andl Lecana 4y ) oo 41 Jlas

M\&Aéﬁ\}sw\&wy\g\ﬁcg};ﬂqw\ﬁsJJJA\.AAQ;J&&M!Zj,l



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

g B asal e el Al dall a0 L Gl sda Gl ) Lay sl
lalasy)

i) Qo e ¢ GSle mhas o ¢ sl il QulSail e gl 10 s usSadall gladY) 3.3, 1
& sana dbluy g alladl plady) | cinadl zdaul] (AuSledl 308l (bl o ulSaiV) 138 adiag
3] ) JSaN 8 ea ge o LaS ddlidall Claalisall 538

«

Rayonnmnemrment
direct Rayomnmerment
diftus

>

Rayomnmneasrmeaent
réeflechl

oSada ¢ il ¢ pdilia s puadd) plad¥) gl gl 1, T JSAN
:w\ FERAN ealaal) e\dﬁu‘f\ 4.1

¢ A8la Clapen (S35 8 eladll yie ()W) ) a1 1 Jiiy Al d8UaL il aladiuy)
8 () (omadl g LYy sad 2 aladiuly Wla Gpusadill AUl Jaind g lad) il i 68
2 aladinly el S ) alysaiy ¢ (el () padl dysaill) Ay ) sl Claaaal) Aol 5
Alais GleUa8 3y ghat (e Y sl o2 e ((SLgSI b gaill) A3 gaim g S

ol (ol Bl a1l @
;\Jw‘)\‘)ﬂ\w\;\ﬁu‘ :;Lj‘)gﬁﬂ (]

4] A pm 5 5eS Ansadl) ZaLL) 1oLy o< @



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

Energie solaire

l'hcl‘mlquc/ \ P
L “

Chaleur o| Electricité

A ial) aliiall g ¢ Ay ylad) duwadd) d8Ual) sdiwadd) 48U Dt cleUad 2, JSE&)
4] A g9 48 Apsadd) dBall g dpadd)

;:\,,u‘yb‘g)gﬁ\:@w\s,l

&N 151
("ol gai A Mt Aglsll ) Mipsa” AWS e b " g e allaias
¢ (slogS)) 8 Canl) b A dage daalise a3 o) Llgh 5 pailunll L ) ) Ml UAS
S A a5 e Ban gl Ul (aniiPV (g0 slipeS ) Gl A2y bl Jasaills o 68
I osSbal) e ale S8 aaial ) LAY Gosla e g s el DAl et Alee JMUA
G AL el bl B S g i el Lavic 1839 ale (8 A g eI LIAL) ol
A Ul iy 8 L sk 1883 ale 8 6 saall (i re dhase Jil 35 saiall 4L 1<)
Ol ol = 58 1905 ale (A7 1 (s odile alug ¢ allly gl o ading i
O Chuaiia ia ol il 8 50S)) GLESY) 13gd jalud) Gadaill Chasy ol | g g 5eSI il
i e (A 76 Ay 48U 361 (5 ) (oSl e aiad Apia 8 Jsl o gl e (il
LedllS3 sy 430 50 5 56 S LOAY) (g Ji8 ¢ @) ey (1954 ole & (L (Baadall LY )
s sall oladl e Al dpsadll UDIAL rany (52l 5 ¢ eliadll 53¢ 1oy ol g puzay ey Adaalll
Jasad Beli€ D Ada 56kt 5 1958 ale A Ay )l ki jleill ¢ g A5 5 (sSobuall 1l
i ol aay elmdll ) dpeedll UL Jass A Y1 deliall L) Jla ) &35 79
las ¢ g ¥ o Galoai] Lealadiny Ba il 2daals Al LAY il ¢ i) Caiatia



a9 Sl Jadl) s Sl gas Jo¥) Juadl

gl Jadh lyilail) 40y A Sladl) Jaall 7l 4t (el (e 128 p0a)) BN jaae Al

LK) (e el Al 50 Caad o5 ¢ alladl elail asan (A& lad 315 558 40 g 5 56 L o i)
Y RS mid ) ool las ¢ gaiaill (3 yha (a3 o5 ¢ Gl graall (e a2 N e DY
zlendl il

Ga 790 S sny S s e dysaill (3 g e & sSolaad) A48 (ang ¢ psall alaal Z LY 320 )
L1635 13 Gp ) i s el Al o sl A jlail) Cilas ) alana qiaii Apsedl) =) 1Y) L
Gl s Ay sl ) sall (g Adlida &) Y 725 520 Gz s S Ol i) 8 Apuldll Al of cps

A8y 5 oLl A A US 5al Fand) lle. Cilatial) A1385) 5 ¢y sSald) 285 i
A s 5 5 SI LAY Jia ) gatll a8 Bans Bac ) 5 Cilelad & jela ¢ Slaadl 138 & A a5 5eS))
[5] e linall Jlaall 3 n Wad sa g o ol i€ ¢ culSad gyl 5 ¢ 535l



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

0 A Anigag sl L 2.5.1

Oanzai (O Ll (e 3l Jils sl a5 ¢ Aaliawal) dpaiil] Loty ) 3 gl 8 00 3adl & L,
358 ol oy i) SLEAY) Gy phadll ety () Sy 33 e (5 sty e () el Jla U
A8l dainall Jpall alladl g il & 530 ) A0 e e Lliall s o)l g2ail) (5 ) 8aY)

A sall VIS gl s g Jlaall 138 8 Canll G e i 3l 45 ) el A a0l (e a2 1 e
(8 paxadiall il JRaY 5 sl Laaluddl 4 50 e aa Lt Guacadiall o V) ¢ e @l LS
el O el sas 4508 dpunad A9 8 [ 8 A yeS OIS (5l sl 5 el (e ey e il 3Ll
st o) el A8l (e Gl glaia 22000 (e i Lo Jidis ) )i jall Caagd 2005 51992
Cildanal adim g 5 e it Jal (e G paiall Cilelae il 3 sen (33U} Gy 5 2040-2035
1350 Leie JS adad SO ) & g el apasl aas ) glasa 4050 A gun 5 S Apusail) 5Ll
el 48Ul ildaaal il oSl g Claral) apiail ailiaall (e ST 5l aal g el Lgac a5 Jal slase

[6] 455 eS8
iy 233,51

e oY) G Jeiy Eadia) aaaiall Ul ST e Bas) ¢ A0 g g S dneadl) A8UA daj
) read) gD bl Jysatil) (e () sSy | pedalina 5 368 g lad) g cligish JSE e eliadl)
& Y] peaial) Jiad Al A58 gum g oS LAY 5l A5 a5 ja I Y gaall () geadiog el S
el S (Al (oeadl) g LlY) sad s 4 g 5 o< dpnadl) A8l e [7] (B s eI o gl

A sam g eI LAY alasil,

Rayonnement

Panneaux solaires

;ﬂlul\l“.i‘:l\llkl.l\“‘

SLUES ) dadd) dBUal) Jygad 3, T JSA



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

rhpag s LA 4.5 1

ZiE G 5 "CSla sall sl e Liiaa 3 gar dald 4330 308 5 jalls o S 5a s eS)) )
25 (50 790 (8 psall paiiany (53 (55 shl () sSabunadl sa s el s guall Lgwim i e 5Ly 5l
[8] alladl & dsiiall dpusadll

Photons

\

Maténau

Semi-conducteur

=’

3948 LU s g a4, T JSEY

Gl ey A g ) 5 Alia o 4 Bale 8 U g3l Galiaial (33 5k e Ll 138 e J easd) a3y
Okt sl e dde iy Laa (e sil) 3l ) 58830 (33 e (5 ST 5 U)) @ sASIY) i ) )
5l A0 guzall ALY agale 3lhay Tasall 138 (pe <l Sl (g 1 g3 B0 L) Sy 3l S

2V 8 pala JS saa s Sl Ll 108 andiiey dnadll LAY 6l 40 gl <l ) g 330 )
A sam g ¢S el

14 gua g <l AAY) iy 25 1.4.5. T

A8yl 85 ¢ gy Sl Al gall i) jeaiall (4 gun g yeSU AR 45 guim 5 oS AGA) S
¢ Alia ge 40l 3l 5a (0 Ao giian (a5 Al 5eS A8l ) dpaddl) A8l sl 40 guia 4 5 5iS)
OsSebidl (e ) 5S5 Le Bale



52 9 S Jadl) s Sl gas Jo¥) Juaidll

ddaglll Giy 252, 4.5, 1

2V ans Jlal) (amy 3 A s g 5eSH LOAY (10 e pema (pe A guia g g A Il ) oS
Jin o Jseandl iy ¢ a8 pall (i e Cla gl B30 aant aly Ladie 430 guia 5 5SU1 il 1) ]

9] S
s ) Jlaall (i 253, 4.5, 1

g s Sl Claa ) e v/
LCalas ol edgd ASnlS ) cilaleall v/
a5l S ) en v
s gl G agall g sl v

A guda g ¢Sl <l () , Al (D) , 44 (a) 5. TS

1A g g ) A Jadi a5, 5,

g sian 40 sShull e ale (S8 Mg Ela e oLl Slea (e 5 le 43 g g 5eSl A4
Letaal (s ia (10 P-doped _AY) sdoped-N ablé 315 LaaPNledie | Jaiae jala as

10|}



a9l Jadl) Jsa cliagas Jo¥) Juail)

i 4y sy PN ol il 53 ) il (Ji55 Lalh ¢ 0lm sl ol Aau 53 il 5 sl Jai o
128 (P lisall) g8l 5 (N caliaull)enl g i e L) ol Al sda i g 5] (93U Lead
fan sall Cillasall 3la s chn dgal) 8 DGRV 13a uld (S aitadall (g Dlaiane Ui 313,
Adall 4l

¥ N

contact AV photons

jonction n—p
contact AR silicium type p
silicium type n

i gudn g Sl IR il Daa 6. TJSY
sdadd) A0AN Al o<l (ailadll 6.5 1

Gahaall (V) 2gall 1S (J) Ll A8US ) ghai bl a5y ¢ dpsadll 4080 5 jpaall Cilaleal) sl
Al dndsaill JV pallad Jbd ol 3ol ad &8 2Ol & 4l Gl ki e
1.7 S8 83 gua g yeSl)

E)S



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

Obscurité

Eclairement

S
c
©
—
3
o

o
%)

-
W
=
vy
c
Y
o

f T

S0

Tension (V)

Belay) g aBal ciad (V) gl Jilda (J) Ll 48US Gailad 7, T S
4a gidall 3 Al aga Vo -
¢ paB byl LS )sc-
Vmax s Jmax Leibilaa 5 4080 W i 55 48 a8l :Pmax -
e e 8l 2gal (g FA) 13 (aidie Sl AU aleal) duals o DU 8V Luala
aae Als 6 UL Ui eLi) &y ¢ seliay) cand Ao Ll 4 ¢ dgall Adie (358 Agall
Clalza
eall (1580 Ladie seliay) cand A8 o i g8 o3 Ll we 38155 (3 (JsC) 5maill 53l L @
il S, il colla Jaiiy ¢ salad) abaiely 3ady daleall o028 il Gl 1 5ia Guall
(@.&Jﬂ\ k"_i\JL.um} D-A l@é\} C.L..u) Aozl
Caad QAN LS s Y Ledie (el agall ae 38155 A (Voc) dssiaall 35l aga e
HOMO zolall 48Ul iy sive G 48Ul (3 a1 JSYI e 4y gluse o8 agal) 4 () oS5 3cLiaY)
L8 a8 0.3 e Al o ad Gl die LUMO Jaidll
alal ) (Pmaxsupplied) 33 9 yall (5 gamdll A0 He<I) A8ULY yuy duoil) sa (FF) il e o
Aa giaal) 3 yilall aga U ae ay il (5 guaall A8 38) ¢33 .(Pmaxtheoretical) a6 guadll

12



52 548 Jadl) g Cila gas Jdo¥) Juadll

Axd) gl) dilaiall pa Aalal) W i g5 Al Al S A8 (e oY) 2l (381 g5 3 il 5 yilal) i
(Pmax) ¢ swadll 3,08l e o ddati et oy 48Ul (e oY) 2ad) 138 )| sl Jaud
Vmax s Jmax Sy L das 5 Al

Pmaxfourni Jmax XVmax

FF =

= (1.I)
Pmaxthéorique Vc X Jsc

¢ 100 (0 Aalzall o2y y8) LIS il /o) gall g D-A Sleal 5 83 5a g J8UN Ja3 e FF el
S o ) 5 S b s L L ) JSEN el gal (50 aal) Ml B gas Lgas) LS
=70 0o JSE Jalse 1 55 Sy ¢ Al Sl ildll jlie V) (b 31 ae 785-75 asaa s
Ll 8 Jedlly 5 )5 LS 7 80

LY g ) (s seaill Al o Al JNA Ge (PCE) 48Ul Jygad e aaad &)
) 48Rl 18 5 36 laSl) 028 eyl Sy (Pin) L) ¢ guall 48U s (Pmaxprovided)

13



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

Pmaxfourni _Voc XJsc XFF

PCE-=

2.1
Pin Pin (2.1)

O3 sill 3:U€) TPCE Wyl (cansi )5 ¢ (Rpa jlall oS1) 31€) EQE sl daa jlall oSU1 50lS 2w
IS Lgman a3 ) g 3SIY) Do pe (3815 LBl Ll 50 o5 Aalaa ¢ (Adlad) 5L ) A3ala)
AUS (o dill) (o 50 Jsba IS AN dsadd) Alall Gdal) AlainsV) (e gl oy Gl (55 8
el s3a JS aaad any (Aaluse i s S 6 gl 308 e (pme A g Jshal 3l 5 0000 s
252008 ale i Jisns oSl adinall 3 Ga e CulS Ll ¢ saass elin) Cag oyl Jh
ALK o8 e ¢ 2- an Jalglase 100 @l Al A8Ua A0S 5 45 500 A )3 25 ) Aa ) ae (381 5
Lodie | sadll g led¥) e (5 sall GO ASlaws L85 AM delas a2 (AMIL.5) 1.5 e 4l 2
AMILS 4l Jalrs Ll ¢ guall 6 ¢ Crand) () Anailly A )3 48 W laie 4y 5) ) Guadl) g

AML.5 (uedd) Ciall dilall a5 63l [T.8 [10 JS& a5

=
-
E
=
=
k-
8
-
-
=
-
£

2 :J'GC 2500 3000 3 {I:"_V 40"2 O

Longueur d'onde (NMm)

[10] 4 e 5¢<l LIAN AM 1.5 Amilil) LAY gl cind paadd) ciphal) 8, [ JS)

14



52 548 Jadl) g Cila gas Jdo¥) Juadll

S ARNIA LY AL gan g g sl) LB 7, 5]

LA el dalall ol gall (4685 () (Sar A gaim 5 peSI) i) o Aty Jal A asall 22
Aadl 3 gmall o 4 gmall e O la gall oLl (e deal)

e 2aixi LA (el g 4 g s Sl LAY (e V) Jaa) i G J5Y) g Ul pany @
ead) sl b st sdll ale JSE0 jada ¢ gailapal) ol A5l galal o sSobul
cadlgll b glail aall el 3 gama pud s (Bl e Ly sud oy 3 LA o34 3o S (g
¢ 3l gl A8l Maa) e 751 oY) Q) deay A salill gl dpaS dan gie Jiag
IS aladial (K Y o« dld aay (Queisser (SQ s Shockley Aaul si G lai G suna
o Al dpaadll Al (Say el el gl dadll AN ) diay g3 ¢ sl
Ok e Gallspaall ¢ ale JSy ol 6S (M) gLl e 751 e 233 dasad (o sSalul)
ool salal (GUaill 3 gad s Guadl) o gl oagall Johall o aaing dpsed 408 8 Al S
.l gal)

b ARE I Aae V) 3 A g g 5eS Al Jadiyg ¢ QA Qaally ansadl ¢ G gl o
¢ (CdTe) psmed Sl 2l sl LA 5 ¢ 7 agall sliiall e ¢ sSaluall aas ¢ plladll 1a
el g el 3N Ay S LA 5 (CIGS) il (PU) asalladl o i) Galaaill WA

¢« (DSSC) dzuall dpadll LAY 40 gum g oSl QAN il Gl JolS(CZTS @
et O g CulSud g pull 5 ¢ dga gl Ll 5 ¢ (OPV) A guiandl 48 gaia 5 56l LRI
aall )Eay) s Al daliy) el Ly gailaddl e aaall Ga saaall Ll ba
OS¢ ) sded Sl A8 pe Gl e (Sl Jis Aabdiall apieail) 44S5
¢ CulSud gyl (e diaa Mg o Al Al LAY e 5l @l gindl 8 Gl
117 Aslial) cule il 3 Adadall 3aly 31 Juady Slli

15



52 9 S Jadl) s Sl gas Jo¥) Juaidll

1% génération 2¢™m génération 3¢me génération

Si monocristallin Si polycristallin CdTe

Perovskite

J12] dsigua g gl ciissl) e Atia 9, T Jeid)

144 gua g g <l) ABUY) Cagae 9 Ll 30 8.5, 1

calbula vV
L vi{ [PV Wl Alle A A e I~ N agial 2y @
C s R 3 (S I - - g g z &l
Al @l et

Aunidie A g g Sl A VI Ae JIEY e

A yiall Sl (i jlay) (el ol callasy o

[13] ol Al 40 guia s oSl LAY S 55 (8 L) 4SS o

Gl v

ot 300l Lgilaniia (panial 4 gun g s a1l dniimall S Hal dlle Y Alle Adfie o
Lle 25

Sl Al Gkl ae poeadl) CauSs A s g jeSH 1IN Jead @ g aall Ll e
Ll glae (M Dl s o (o 75l

Adlall g Juel) CallSs alassl o

[14] S o L La sl oSl ola o

16



a9l Jadl) Jsa cliagas Jo¥) Juail)

1S g 4l 33la 6 .1

ale a Guxinl Y oSy ¢ CaTiO3 JS& 8 1839 dle 8 CulSud s yull bale i€ o
& 3 sl ol sall aal CulSud g yull ey [15] 4gn s seS) CulSid sy A8 (= e J5Y 2000
slan (o8 CulSas gl s 55 (S Al 21 5091 6 () sSalsadl e o (o (S5 M) )
o sl LA e ding a0 hansSU A g oS DAY Gty ey 24y ¢
35 7S 5o 5 5 suall dualle ) go alainly Fy gumal) AL 5 ¢ Solaadly &5 )l Sl A (g

J16] delidall g (5 e ¢ Bmddial) 3 ) jall Sl jo L, s

;Qﬁl&ué\g‘):\,\ﬂ @JJS,J\ S Al 1.6, 1

Jala 3 ay ¢l (abaieV) daladd 1555 plaia¥) (e €U 15850 CulSid gyl Clial
ABX3 A culSid syl Laball pall ddladl solisll ) Mol J8LY Liiil Jsh g ¢ dallad) daaill
Br- - «02-) ussl s X« (&« + Nb4 «Cd4 + Tid + ) 5558 are 52 B i

[16] (.& <+ Pb2 <Ba2 + <A (Ca2 + 5 (&) « -Cl

J16] Sl G S G Gal 3 10.] JS&

Ea)




e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

ABX3 [16]. dalal) dipal) pa (SoudlSl) CulSud g ) JGgt Jahads (a0 11,1 JS&d)

coanlsl J e o< Al ¢ gl e culSudg ol e seae ) Leandi S
17] (Rasae 2 - Gpac) dypime ye OS5 ) (S G Aagl) Culkid 5l

sculSud g 1 ABO3 ilSi 2, 6. 1

CLale 50 e SEY A8 Al ) poguage il 1508 Ll Baieal) S gyl alST o U
OsfWlly A sl AW a0l e osSall ABO3 g5t A il gl 3Lesl daall
18] 0SSV 5 B ianal

Cmagd) culSudg ) 3, 6. 1

) SIBr- SICl-) adla (e 5 ke X 2012 ale i (i JS5 Caleall culSud 5 ) Al 5o s
Fe2 + 5ICo2 + sICu2 + Wad oS15Sn2 + 5IPb2 + Jie 58S U5 W gl Gane B Jiays ¢
228 ()8 o) Wil (SaYD2 +. SICd2 + SEu2 + siGe2 + SCr2 + sMn2 +
SCs 1 [19]. psaimall Jia ¢ BB A ¢Sl 0 5S) Ladie Lalad 4y puae e dialeal) CulSud o 5l
Jmdl e L 153083 1750 Wil caldeal) cpaagdl il ¢yl < Bl ¢ 2 ga g 5o S LAY Jlas
Al Lapall aladiuly CylSud gyl e Baadeall (Y1 LOAN el Wayl a3 Jisad el
5) MASNCI sl MAPBr 5| FAPI o & saé JSY) gualMAPI). ] SICH3NH3PHI3 (
(MAPICL) 25l )il Jasi p L Qe ¢ ale JSECsPHX3.

18



a9 Sl Jadl) s Sl gas Jo¥) Juadl

) Al Jie AaKil) Aaddia g Adasin Gl Jgladl (e 120 ¢ 0da CulSid 5yl 3l e aaial Jedl (0
S e il e dal

S sl S s (55 8 Ty ¢ sk V) Sl ] g ) € e
@Q\A}&.\ Galaa) .MM\/&L&S}J\ aanlle MUBJ\J&]\ da ) Jie dnaldl g_i})u\ L
J17] st

Goldshmid: Jsai Jale4.6. 1

ele £l ¢ LelSUgl Uiy A S ol (il (Sl (o o 531 (a S el e i
GarX. 5B s A Al Lo Ll Sl X 5 B s A ddlisall s ) il Caal
e Gl o Ladie Juad) e (sl JS 05% Gun e Ada 3 S il e 0% IS ) il s

A e Gl any Joasd ¢ sl i g g A

t=rA + rx /N 2 (rB + rx) (3.0

Jalall (¢ Iy aa st jUa) srans Le Wlle (K15 ¢ (el a8 D LK il 5 Jaid (50l ) 5
saaiaall Al e 5 S8 e J panll anaall 4t

19



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

Oia () 9 WY Bl (b) s (a) CulSad g pll AiSaall 4y ) ol JSligd) 12, TS

A = sl
B= L..;.JLQ‘)
X = J&

rCulSud g sl A g g 4l A 5.6, 1

g (3 )k A3l o ¢ Jila shal b g gl ol e Apusadl) LA apanal g il
L) 30 (00 43 i L g g 5 LA e (35555 Caasas o Laall 28 0fd ¢ ol oy 5an
el L) 8 Lt g ye s Abnpnal) iy lall pa Sl A s Jia i

Ro S 2any S 5yl ol e 48 paia 5 5 LSAL il (S0 il sanie (JSsel) ey
Vs ¢ ALl ARl oy oS5 A5 e o] g sl L) BSa) 05Kl 20 g0 388 ) cilinda Bac (e
Drechsel ) _saill il sall ini of (S (5 (Uil 50-30) Aaiiill iedall 31 lansy s
[22] . (2004 % cet al

20



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

Best Research-Cell Efficiencies

ale tia allad) B Gilagy) jidal Apaddl LAY JadY saciaall gy saill cilplis 13, T S8
(NRELL) $3335al) 48Uall 1 gl yiiall s i 2l A0al) A gn g gl cilufil cilisal 1976

rlSaad gl 04 Jaxd (S 6.6. 1
oluil aladin) &y ¢ Cargdl 1aa aiad Jal e eliseS ) Apadd) 28Ul ) gaty dpsadl) 40801 o g8
A i WiSay ¢ ale JS ¢ gaal) (aliaial (5 sad) (& siae BUai Uy g cllics Al Cla sall
JSEN) Aindll pan g ¢ Aindll JEis ¢ lialll Juady ¢ (535l (aliaial 1l had sae 8 Jgdil)
Juail clea 25a s Jualy 4iSea 3 5AY) Sl phaall ol (b ¢ CulSud gyl LIS s 41.13).

[23] A

21



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

o gl g g ST Al Jlaal) g goa Apenads 408 Jaudil Jaleds Jiai14 T JSA)
23]

sAoadl) Cnlud g LAY AA6RY JSgl) (2 £7.6.1

O jlare dosl 50 Caad ¢ oY) a5 ol e Al dpadl) LA dakis iy ollia

P-I-N. 5| N-I-P g 53l e 03Ssed) 0laa 0585 O (S A sisall 5 Asalsall (0 ptianas

o0 5 IS0 Aaaiisall danst ) 2 sl ) ASLAYL ¢ Lo sty s2smsal) A 115 IS Cany
117 JSbedl g1 5

22



5 s S Jadl) Jga e o Jda¥) Juadll

Planaire Planaire Mésoscopique Mésoscopiqu
n-i-p p-i-n n-i-p p-i-n

Anode ] Cathode f Anode
HTL ETL

Pérovskite g o i
... Pérovskite =<

Pérovskite Pérovskite
Lo NI AL | PR TEN )

=2 ...z:‘:/ IR

ETL
Cathode L |
Substrat Substrat

rAgadd) CulSud g s LMAL AQLAY ) g 15, T JS4d)

N-I-P siws (a )g 53
P-I-N -sius (b ) g5

[24] . mésoscopique type N-I-P d) mésoscopique type P-I-N (z)g s

g dady1 ARlG) sl e o sl s el g I s s HTL 5 ETL <ol juaia¥) i 5
& 9 el eda HTL 5 ETL U S (sfill Ji AabHTL = ¢ gy i) Ju dakETL =
Al ) calinal) s Ji 5 CulSid 5 yuall Bale (e Aailll G sl 5 el g I AERY) 2 Aduy)
[24] w20l

1 ghanal) Agiall g 8o g 33all JSi2 8.6. 1

Ay i ¢ LSLulaa Ao sana Lgie il Al ¢ Sl g pull e Al dped LA J 5l e

£l 5eSIL Jaiall J5Lall 138 Jlagind &5 ¢ Gaall Gl die el jgSIL Sl Caaddin 5 ¢ Zapall LS
OpsSill 138 CulSd g sl s il a2 SAI203) 5 TIO2) deloss (giane 20T ddida aladinly

Lin 51685 50 (A oSl oy el Al cld (351 AN e Jpemnll (Sadll (o drs g 52 oaa
i deag lee ¢ Apulal dalie Alan dhaul s olal JS0 sl 028 8 culSud gl
o gual) abiaial 5 V mlias)  dll sded dad ) gl Sl SA DU 5 Slgs il Suid gyl
e sili 700 e 23 A sa J)shY (aididl)

23



e 548 Jadl) Jga Cila gas Jdo¥) Juadll

e 3 a A cpalil) dlee dpelisal) A giad) dagal) Ca i callaiy La sale ¢ @l e 3 e
Ot DA e ¢ AN T e S, oS dalue @b 3l el e e gl 4
sl pe dpabisadl dadall (o alaill (Sadll o IS ¢ CulSiud gyl gai & oSall y Slgal Sl
Adle Xl e e

G i ol s ¢ 4y guanll 430 guin g eI LA (e Bla slasall ¢ 4 giusall JSLgll yy da 5 135
ETL) ) 0s Sy Ji diida awi N g sill (0 32a) 5 ¢ i gl ol (g (finda (G ClSasd 5 5l
o ) A sl JSUg) o3a ol (SHTL). ) sl Jii Al ansi N g sl 0 215 «
CHERY 15083 Y ol ¢ guall aal 3 3l Jail) Adds e Bldie) ¢ P-I-N (o sSae ol N-I-P 5 il

¢ (25915 2 5SN) wranill o e sHTL) s ETL) Linill Ja5 Jlaal Sleal) A aaad ¢ dalladl)
L1117 ALE o sall juiass (3 5k

sl g AT (1S Jaubadt aui ) 9,6, T

16, TSE (8 mm e g LS (81Sa apladi o ) DA (e Dpusedl) ClSid g 50 4018 dadai Sy
Cileal sl Rs dluluial) da il JiaiD, (Al slaall ae 53053l ph T ksl O ge (e llis 5

3 gal (o 5l sale ) 3 aUa Rsh 4o ) sall A sliall Jich S oyl Aduda o 3300 5o <I UadY)
J16] CulSad gyl

J16] culSad g pdl 3 ga Ao saling Ay puda g S Adid (AlSa kel o s 16. T JSl)

24



e 948l Jadl) Jsa ciliagas Jo¥) Juaidl)

) _all Al

[1] Christian Matulu, Sciences Appliquées, Université de Lubumbashi,
République démocratique du Congo, 2010.

[2] MERIEM, B. A. R. A, et al, Theése de Doctorat, Université Abdelhafid

boussouf, Mila.

[3] Zerrouki zoulikha et Bereksi Reguig Rym, These de Master, Génie
Electrique et Electronique, Instrumentation Electronique, Université Abou Bekr

Belkaid, Tlemcen, 2017.

[4] KALLA Faygal, These de Doctorat, Mécanique, Energétique, Université de
Batna 2, 2014.

[5] Halouane Assia, These de Master, Génie Mécanique, Universit¢ M’ hamed

Bougara, Boumerdes, 2017.

[6] DOUMANE RADHIA, These de Doctorat, Génie Mécanique, Systeme

Energétiques Avancés, Universit¢ M’hamed Bougara, Boumerdes, 2018.

[7] Salaheddine Bensalem, These de Magistere, physique, Energétique et
M¢écanique des Fluides, Université Farhat Abbas, Sétif, 2011.

[8] Ayache Khedidja, These de Magistere, Electronique, Commande des
Machines Electriques, Université Mohamed Chérif Messaadia, Souk-Ahras,
2014.

[9] « L’¢€lectricité solaire, une €nergie inépuisable », docplayer.fr/2006672-L-

electricité-solaire-une-energie-inepuisable.html, dernier acces 20-01- 2018.

[10] LE BORGNE Damien, These de Doctorat, Chimie Moléculaire, Université
Toulouse 3 Paul Sabatier (UT3 Paul Sabatier), France, 2016.

25



a9 Sl Jadl) s Sl gas Jo¥) Juadl

[11] Pia Dally, These de Doctorat, Matériaux, Génie Civil, Electrochimie,
Université Grenoble Alpes, France, 2019.

[12] Raphaélle Belchi, These de Doctorat, Chimie, Matériaux, Université Paris
Saclay (COmUE), France, 2019.

[13] Sofia,B.L, Cours Energie Solaire Photovoltaique, Université A. Mira,
Bejaia, 2014.

[14] Kanoun Ahmed-Ali, These de Doctorat, Physique, Science des Matériaux,
Université Abou Bekr Belkaid, Tlemcen, 2019.

[15] B. O’Regan and M. Gritzel, vol. 353, no. 24, pp. 737-740, 1991.

[16] O. Ourahmoun, Laboratoire des Technologies Avancée, LATAGE, Génie
Electrique et d’Informatique, Universit¢ Mouloud Mammeri, UMMTO, B.P.
N°17 15000, Tizi-Ouzou, 2018.

[17]AIT ADI Samira, These de Doctorat, Physique, Nanoscience,

Nanotechnologie, Nanométrologie, Université d’Oran 1.
[18] F. Galasso, « Perovskites and High Tc Superconductors ».

[19] Maroua Ben Haj Salah, These de Doctorat, Chimie, Matériaux. Universiteé

d’Angers, France, Université de Sfax, Tunisie, 2019.

[20] Florian BERRY, These de Doctorat, Electronique, Micro et Nano-

¢lectrique, Optique et Laser, Université de Lyon, France, 2020.

[21] Christophe Celindano, Theése de Doctorat, Physique, Milieux denses et

Matériaux, Université de Lorraine, France, 2020.

[22] Moulay Ahmed, Mémoire présenté a I’école de technologie supérieure

comme exigence partielle a ’obtention de la maitrise avec Mémoire en genie,

26



a9 Sl Jadl) s Sl gas Jo¥) Juadl

des énergies renouvelables et efficacité énergétique, Ecole de technologie

supérieure Université du Québec, Canada, 2019.

[23] Xiaoyang CHE, These de Doctorat, Science des matériaux, Université DE
RENNES 1, 2018.

[24] Antonin Leblanc, These de Doctorat, Chimie Inorganique, Universite

d’Angers, France, 2019.

27



FP-LAPW Sl 5aSll 5 Lot 5yl iall 4 sianall 2 Y1 48 yha s DFT 2861 4l 4 plai G Jaadl

S Jaadll
DFT

b Jial) 4 giaall ) ga ¥ A&y o g
Ll

Jalsl) ¢y gasll g
FP-LAPW



FP-LAPW CalSl () 5aS11 5 Ui 33 3iall & sisall ) 51 25 jlas DFT 85 Gl i i 36 Jadl

dadia 1,111

Gkl I (e sasls Ws DFT( Density Functional Theory) 46USH ddls 4y i s
3l sall 5 iy 3al) il Al Balall A g SIV) Al Al cililuall (8 al g Glai e deadil)
Olallal 5 ) sha (52 23 gaill ) Lgd gl 3 gai g aSI) pliarS L lI3S o AEKA o) gl ol 3 6 dolial)
c by phall AN (A [1,2] e 5 oibass

4] 3alal) aUai A g yIV) Al pailiad Chia sl ulul e oS 4 IV AGUSY) aladinl o
AU 8 clastial Al s Hohenberg et Kohn ¢ S 5§ Jbia O 43k JSA (e Y) 08 ju Al
 p(r) A SN AES juaic 5 E 4SH d8Uall aiaail da gall Al () sl S5 ) @l fisall S

4050 3l Al 5 40 o IV 45 el 4 iall (ailiaddl (o)Al (5 siall (e Al )all 2a3
3] Aball Alad) el il Analasl) Gle gia gall (10 s2a

Lsh Leldal (A sall A1) Zpul) ) (ailbaddl o i) iy | GG 2o 45,k &
Jales gl |y 5 ySIY) AT QNS i g ySIY) e Joliie Jeldi 3 450 8150 N e 0sSH Lo
3 asall alal A ) ansa N oS alSie delua sale ) 5 g pmall e ol jpiall cililaal
3 se QS 5 UL i) ol Ay il LN il 2y Hhill 2 3lail) (e dpaed) ) 58I iy A0S

sos
A - b B2 10T
il g SIY) UK RS Aslatedll s S Sl A AUl e )l - e si gla 1927 b

Al A5 I ARUS i g JAT (8 a3 () sl 53 Aiaie ey Al 5 o[ 1] puilaiall a1 485 paal
) (Sl e B AN 2Uail) 48Us (S5 dia 5 chandial) laliall (e dilaie JS 3

E =f€i[p(r)]dr (1.1D
o JE e Guilaid) Gle A8US _daasd
3
1 2mpT2 3,
p(r)=m< - ) E, (2.11)

.L;“Ju: aill Ef ‘“—‘.-.‘5

28



FP-LAPW CalSl () 5aS11 5 Ui 33 3iall & sisall ) 51 25 jlas DFT 85 Gl i i 36 Jadl

Ey = 2)*3(p()) /3 (3.1D)
b laial) Ll 4 jall A3l
3
T =< pEy (4.1D)
s (4.11) 8 (3. 11) alaal) iy 5oy
T =i 2)*/3(p()) /3 (5.11)

2
roeo) = [Tar = o5 @a% [ Par e

JSE o (oSS e - le 55 o 58

Err(p) = 5 [(0@)" i + [ vprar
o

il (g Oy gl z3sail) 138 4
sy Gl ez ) Jalill Jad- ]
Erpp(p) = Err(p) — fo [P(F)4/3] ar (8.11)

: Sid ik (e el Bl Y1 Jei 2
0.056[p(P)]"/3
0.079 + [p()]/3
Jlaals seiS jall A8l Clual iy Iy AUSY e slaie Y1 40Sa) (e 5 gm hael 73 5aill 138

Asm gl e Juand il g SIY) (e L)

Ec(p) = — (9.1D)

29



FP-LAPW CalSl () 5aS11 5 Ui 33 3iall & sisall ) 51 25 jlas DFT 85 Gl i i 36 Jadl

Hohenberg-Kohn &4 3.1.11
bl a5 8 JB (e ds i) (DFT) Al A0S 4 jlas delua sale) &3 1964 4 A
llad) Gl e a g (g3 0 S g L s a5 il Gld 5 Cilapunll 2aate ol 3

s Y Akl

(s 03aS) V0 (1) oS O03aS (& Alelital) i g pSIY) aUail 23S0 28U 34 e aaied
p(r) <l s Iy ALK 5o o Alla 58

E = E(p) (10.10)
Al adla o Cas

E(p) = (@lH[Y) = QIT + UlY) (11.11)
il e il g QI A8 jall A8l 5 Jelds (S T 5U Ol Cus

SECTE PR QTR Ry T Se

Enc(p) = Fux(p) + f Voot M p(r)dr (12.11)

Fax(@) =75 [ e 2) d7;d7; + G(p) (13.11

Jelidll 48 5 daal Jelal) Gla (e Gdl) 2315 il i) M AS Al Z8Ual Jici G(p) of cas
il I ae 5 AN (G 5aS 8 8 S5 S Laga Aagaa i i 5 sSIY) 28G5 e il

1)

densate electromague (P ) Potentiel exteneur [,

CR SS9 Eh A (o i s Jof 1, TT JS&

30



FP-LAPW CalSl () 5aS11 5 Ui 33 3iall & sisall ) 51 25 jlas DFT 85 Gl i i 36 Jadl

: Al 4 i)

Aidal) A0S 4l Led s ol ) A8l Jeas” ¢ L e e DFT S Al dpdil) 4 kil a
ol Tane (pe daca Y1 AT 4K e J gl (Say ¢ Y

LU Al A LulaY) A (aibad Ky ¢ V) aall LUK aad dpulul) A AES o L
 AUlS il iyl

E(py,) = MinE(p) (14.1D)
@AY Gaibadll U<y it Gl Jaas dpulud) Allall Aaal) 2SN of o Uia o oS ¢ lia s
e aladiuly saaad S5y s Al G saSll ¢ g I AU 8 Aulud) Alladl 28Ual) A8ES AV ) 5S3
ol

Aol Al 48U Jiag :p0
g ¢ [p] E Al o JI& ) 4 (o )¥) Asd 43840 45D ol Kohn s Hohenberg ek
g 8 il alal Al Aal) d8la ppass oy AESY a3gd Apiids g Wl & 5,8 Y) (ailiadll

J12] bl 48y jha 3ol 5 o &

lup Pr)dr=1

CR SS9 T otih 9 (AUl G 8312, T JSdl

31



FP-LAPW JalSll ¢ oS 5 Ui 3 3iall & sisall ) 51 253yl DFT 385 Gl i s ) Jadl

Kohn-Sham 4ates 4,1.11
LnluY) sl 48a e Jgeand) Jal (e s Cilapual) 285 £ gane (K3 o il 5 3iSIY) 4B (s
o 48U Glaaﬂ c[Z]ﬁ\a_ﬂ\ Jare Jazias

N
p(7) = Zlcbi(F)lz (15.11)

i O AU Al gadiall AU b
s E, ()<l s ST A asUall 431

E,=T+V (16.11)
Jelil s (b Claall L all B T

OS5 Sl Jeldl) o 58V
LBy (p) At - i Al

EH.F == TO + V = TO + (VH + Vx) (1711)
Al i Y A8 sl T Cum

<l g S Jals () 5aSVy 5 g SISV Jals ) () 5aSVy
1 Fyy pAdla

Fup=T—To+Ty+V (18.11)

FH.F == (VC+VX) + TO + VH (1911)
L\_ﬁ‘)‘\—d.ﬁu OS5 VXC = VC+VX

A0S EUY) A0 4k

E(p) = To(p) + Vy(p) + Vxc(p) + Vere (p) (20.11)

s ald-a S Aalaa

32



FP-LAPW JalSll ¢ oS 5 Ui 3 3iall & sisall ) 51 253yl DFT 385 Gl i s ) Jadl

(T + Vext + Vy + Vxc)i(r) = ;¢ (1) (21.1D)

Kohn-Sham 4ales Jsia 5.1 11
AT Lgaladtin) s (i 51 9 DFT (Ao Wiae a8l lbllae 400 Gluad (3 )kal) calisg S 45
Dot Aol ds gl Ay Uil g ([3]ald -0 568 D plaa 5y saSl)
Pi() = ) Cia Gulr) (22.10)
A sal) DA L8 Clllan AC, 5 Fabal) Adledligh, (1) Of

Can Ayl Sl @y eall Ady oy S g s Ml laal 7) Al YAl Ja cany 13)
i 4l Sl @l sall A8y jhay Sy g . Go(r) SENRN]
s Ll Al a2 Adlal) () 5SS

e pld - oa S Al Jsla
(H—¢0)C; =0 (23.1I)
RS sl g dphaill 4 shias O 1 i
axdiu A 5 (V) o gl s Aikaiall (8 el Bl Jal e sl oS dalee Ja lal) Jaguel
BB Cluad J) ) Sill 8, dasnill 430 081 AGSD A duny (1-1)JSal 8 LS 4y ) S5 ddls

o 7l a1 (s shall U g i ¢ (o) ba) RN S S i 1y p s

Pt = (1 + apl, + aply (24.10)
BB R
gl dalea -1

otlaall ol e Joaati Jia saill 13a e Gy Sl A8lall Jual 53

33



FP-LAPW CalSl () 5aS11 5 Ui 33 3iall & sisall ) 51 25 jlas DFT 85 Gl i i 36 Jadl

LDA o gal) 435S o 585 6.1.11
Eymse[4] puilaie Lnaa sa o ey dusilaiodlll iy JSIY) QUail oy i gh quin pall 48Uy
=l a8 Ll ) Jali A8Ua el

B0 = [ exc@)p@)di? (25.10)

Doy (i ] At (oA g IS A8l £y 0 i LDA 8
exc(p) = &x(p) + &.(p) (26.11)
[5 ] al ABally aa cap il 13 ¢y I Jols A6l Aealine

/3 /3

SR L T T

(O S (s 5ing B S Lkl Ciual ) [6] - yind Hhl Caual 7y
[7] %50 5 o ABMally laxy ddle A8US Jal (e Lol Y et liss
g.(p) = Coln(ry) — C; + CoryIn(ry) — C31;5 (28.1D)
Co = 0.0031091, C; = 0.046644,C, = 0.00664, C; = 0.01043.

(9] s 5 ellyg ¢ S g A8Bally ary duzaddiia A8ES Jal (e ol ) dedlise

dy, d

ec(p) = —70 + —3}2 + o (29.11)
S or
S

GGA aarall g ail) u &5 71,11
WS e e ) e 03] W il LDA - Glagsaal «GGA[8] aexall 785 cy i
s ull Jsall Ll - Jalil) 48l 336 Ap (1) o e p(r) b sy

34



FP-LAPW JalSll () oSl 5 Lidad 3) iall ) giasall | sa¥) 28y la g DFT 48l a4lla 45 ylas  SU Jeadl)

ESOA[p ()] = j oD lp(PVp (D]d? 7 (30.11)

A5 ySIYI B = 5052V (7)

mBJ Geiga il Janall A1) 8.1.11

3,1 s Gaisa @l Al A dais Ja da gkl 2009 “awTran-Blaha[9] a2 dus
dal (e elldy GGA[10] SLDA[4] Juesin JSYI Cluall (3l Al Lgielad Ao jpusy L
rJSAN (o G g @l O 5aS) (8 puay ALl 3 a8 laa

v (r) = cuBR(r) + (3¢ — 2) = \/72 2t5(r) (31.1D)

ps(r)

- o, - BRI NO‘ 2
ERPRMPERS ps(r) = Zi:1|q"i.6|

. - - 1N * 2
A AN B B £,(r) = 230 [, Vb

Becke-Roussel 4 o5l vBX
A ) e Ldad (sl Uil il 3811 ] misn <l p A ¢ = 1 Lsal 1y of ) el

|VP(r)| 1 L.w}.ml\
" p()

. L"A\:ﬂ\S.(;JCJ.\E.,d\ J&
1
c=a+p

! pr(r)ld% (32.1D)

Vcell p (T)

cell

-c’waﬂf“:‘d‘aﬂu‘?;%eu ¢ C'_u\}\ af}B

35



FP-LAPW JalSll ¢ oS 5 Ui 3 3iall & sisall ) 51 253yl DFT 385 Gl i s ) Jadl

;

!

[ VH}VXC U}“‘g‘ JL;‘ ]

l

pli-0a oS Aalaa Ja

Hys; = &i¢;

|

A 5 IV RS e

Pouc ) = ) Iif?

[ piir-:l =1+ O()piin + a’p(i)ut }4 Y

[ L 3l ailadll s ]

DFT 48Ul 4,002 4, a1 Jabada 3(3.11) JSA

" FP-LAPWJaSl ¢ 5asll g b 5. Jiall 4 gieaal) ) ga¥) ALy pha 1" ileaad) 35k 2,11

dadia 1,211

3 5AY) 038 5 liland) 4nty 3aa3 e oo AalaY) AR allaad Claal 4 8 3§yl sac cllia
pasiu a5 alalee Ja (b Aeadioad) Al i) 35k 5 Jwia¥) JSG g sac ) s (e Calias
Lk 3y yiall 4 sivall ) Y1 res Ao daing A5 SV 4y i) ailiadd) Al jal iy Wil
. FP-LAPWJall ¢y 581l

36



FP-LAPW JalSl (58Ul 5 Lot ) 3l 4 gisall 2] 501 435 5l DFT Aaslsll a4y )k G Jaadl

APW 5 Jial) 4 gisall da gall 483 50 2.2.11

Slater 3w ddaul 53 (Augmented Plane Wave ) 3 jiall 4, siall da gall 48 5l sk o
4 2 5 Al ) sasll JS3 e da sall JI 50 il gaS (5857 4 )0 3l ill Jame b4l e ) (53
JS cpilaia ) AL Jaml eLiaill audiy 5301 s kb Ciai sl (pe Jlaall Jala (55 S kit
;A4

k‘ I/

« Muffin-Tin »(MT) &s4S :(4.11) J<&di

oY) s il g I 5 A ) Qi 6 8 () 5eS L ity 1( MIT 5_S0) 1Y) diaiall
A Y0 Ll Y Az <5 SV Jadi 1 (gl Adlaiall ) Al dslaidll
¢ 3 yinall dahiall Cows g b Adalae Jgla calids Gua

FMT 5 Jala x5 Aalad Lelad Jsla

1) = D AmUi(EVim (1) < g (33.10)
Im

s Agalady) dihaial) b 4 gl g2 gal
1 i(R+C)r
(I)(I‘) = \/_ﬁz Cge r>rgy (34.1D)
G

o.l;)l\:\:\he;;dﬁmwﬂ

37



FP-LAPW CalSl () 5aS11 5 Ui 33 3iall & sisall ) 51 25 jlas DFT 85 Gl i i 36 Jadl

A 5, a1l A0 Yy,
Sl s C, Ay

o sSaall 38030 & JEY) Lk G

D AU CESS(MLT) 508 6 Sall jain s Alaleal dalaiiall Jsladl o Uy (1)

2
{— jzr + 1(1:2 L + V() — El} rU,(r) = 0 (35.1)

Aghaal) daal

S Jala ¢ 9S8l Jia V(1)

Jala dudal) Al aaysl) I BAAL::J.A(3_3) Al d8dal) @ 48 el («L)Jash) e L) ANl oy oS5
s IS i gl Aalrs raais [12]Was0a die dalxill Ja g i i35 5 5 S

d’ru; - d?U,

(B, — E))rUyUp = Uy —— — Uy —— (36.1D)

Co dkebaall AV A EBllaall it MT 580 mlan e dp(R) Al 4 ) jein) (el
raa Ay jaad) Clluall dey 5 Lpalady) dihiall 4 sivall ) s0YL dalal)

A = \/—UL - )Z Cli(Ik + glre)Yipy(k + G) (37.10)

Lulad Ay e Jiaats JL MT 38 (A dae bl J)sall ae 481 5ia zenad G 45130 J) )
dlac o Janti gl E) 48Uall 4680 gall MT 3 SH Jals jainn s p3 dolas Jsla 4 5 APWSs
LG Jalaall 48] gal) Z3LLY)

38



FP-LAPW JalSll ¢ oS 5 Ui 3 3iall & sisall ) 51 253yl DFT 385 Gl i s ) Jadl

Uy (1g) aff oA, Cbbaall glads Ala 3 0¥ @iy U (1) Jsll 8 4 saa Cixa s oS
dakid) b A el Jsal) e dloaiie ¢ 5S5 dpe bl J)gall 6L 5 5 SH mha e 4 sana

APW dah Lo @l yudl e de gana [14] 02l 5[13] gl S Jaol AN o3a Jal 5 cdaalady)
Fally e LeSia] e Uy (1) Aebad i i MT 58 g () e bl A1l Jias i
FP — LAPW Ll 53, 3ial 4 stesall ) 5a¥) A sy Fpansc Uy (1) 4810

FP-LAPW Jalsll ¢y 5aS) 5 Lilad 3 Jiall & giaal) 71 9aY) A8y s s 3.2.11

A1l o s FP-LAPW JelSl ()5S0l 5 ko 50l el &y siaadl) ) 5o 45 y1a[14] () s il 38
A2, Yy (1) WG 5U, Vi (1) Fae el A ot 50 G 8 ke (o8 MT 5,80 (G Bl
(151340 s il sl ¥y, (r) A5 ¢(3.3) APW Als Jie o a5 [JA8UL))

{ d> 10+ 1)

dr? o TV - El} rU;(r) = rU(r) (38.1D)

G sall ga 8 paine (1S5 (MT) 580 o e U3(10) 5Uy (1) Fe bl 1 ¢y 30 S b
FP- 2 pall duulad A1 e 30 Jiall &y siaaall G gall 23 3) ¢ dpalaBy) dilaiall 3 & gival
: LAPW

Z[AlmUl(r) + BlmUl(r)]Ylm(r) r<rp

d() = hln Z . (39.1)
— ) Cge'"Hor r>r,
VoL

Up(r) A1all 4880 gall < lalae 804,
Uy (r) A1all 48) gall < lalas a:By

Al 5 ¢ APWAL Hho Jie 4ala8Y) dilaia (8 Bas 5 4 glse A g0 O 3ke (& LAPWSs Jl sl
[16] S8 By e il by Sy dpe el

UI(E, r) = UI(EI,F) + (E — EI)UI(EI,F) + O(E — El)z (40 H)

39



FP-LAPW JalSll ¢ oS 5 Ui 3 3iall & sisall ) 51 253yl DFT 385 Gl i s ) Jadl

(g8l el Ladll iy O(E — Ep)? of G
.MTBJSGL“L.;;@}A\M\QJ\@}J\MLAPWa@)L

Sl e s als (B — B2 4, oo don sl A1) Jle Uad J3xi FP-LAPW 4y )bl
g G s 3ac8 S5 LAPWs J) sl Usall 138 &) (g a2 10 (E — E)* 4 (e 4 8al)
ik dikie HST 3 S5 Clas OS e Joant aal 5 LI W

Wien2K gzt 4.2.11
e b mal ey Cus Wien2K[17] gelin b daedall (FP-LAPW 44y sl Liadiul Ulee (&
: (3.11) Joil) Aliadia

BSU 51l i alagl 8 ae by LeS a3 a1 ) ga (o Adlsall am) i ) 138 :NIN

AUl cillae Gilua  Ailiaall el we Jabeill 48 sy 5 4 M) 436U A gy xalin LSTART

AL Aalal) 28] gol Akl e ganall Crsay ¢ Alaall A hlil) ddee Ay 568 :SYMMETRY
s sall () sall A g il 5 AS0AN 480 1 bl Jalxall al g

Osb y ddlaia 8 k 488l Al gy : KGEN

LASTART (s 8 sall 5 4,2l 48USH (40 da35al) SCF 55 (33Uai) 43S L5y : DSTART
DAl ol glaall 8 dauie (a5 sthaall Bl Jsadll e o)l SEl 5 Clualdl 25¢% o 68
ARSI (B3] o 9aS Al gy - LAPWO

AN A Al all ¢ S dlae s LAPWI

A AaEY) e 3K AAUS Cls: LAPW2

AU 5 4plall @YW Qles - LCORE

Aalall 5 dlalall AUl Lisy - MIXER

40



FP-LAPW JalSll () 5aSll 5 Lilad 5y Jiall 45 siasall ) 5a¥) 43y 5l DFT A8l aglla & ylas G Jaadl)

SYMMETRY |
NN :
verifier le non- LSTART fichier struct DSTART
chevauchement calcul atomique fichier superposition des
des sphéres Hyryp = Enjyni AN “ '\"I:'" A | densités atomiques
L ........................... densités atonu U’_]
L A KGEN
Fichier d’entrer
génératon
de la
mazlle k
| I
T
LAPWO
2
V=V, =-8m> Poisson
Vee(P) LDA
V=Ve+Vxe

)

v e

LAPWI1 LCORE
_g2 _ calcul atomique
[ i V}Vk = Exvi Hyry = Eniying
Ex Yk Pcore Ecore
N LAPW?2
-

Pval = VW

Ep<Efp

Pval w <

l \l’ Pold

MIXER
Pnew = Pold @ (Pval + Pcore)

Wien2Kg-b » 4 (5.11) JS)




FP-LAPW JalSll ¢ oS 5 Ui 3 3iall & sisall ) 51 253yl DFT 385 Gl i s ) Jadl

el all daild
[1] L. H. Thomas. Proc. Cambridge Philos. Soc 23 (1928) 542.

[2] E. Fermi. Z. Phys 48 (1928) 73.

[3] F. Bassani and G. Pastori Parravicini, R. A. Ballinger, Oxford by Pergamon
press. Vol 8 (1975).

[4] J.P. Perdew, W. Wang, Phys. Rev. B 45 (13) (1992) 244; P. Blaha, K. Schwarz, P. Sorantin,
S.B. Tricky, Chem. Phys. Lett. (1990) 399.

[5] p.a.m. dirac, proc. Cambridgephilos.soc. 26,376(1930).

[6] e. wingner, phys.rev.46,1002(1934).

[7]j.p. perdew, a. zunger, phys.rev. b23,5048(1981).

[8] D. Langreth, J. Perdew, Phys. Rev. B 21 (1980) 5469.

[9]F. Tran and P. Blaha, Phys Rev.Lett 102, 226401 (2009).

[11]A.D. Becke and E. R. Johnson, J. Chem. Phys. 124, 221101 (2006).

[12] T. L. Loucks, « The Augmented Plane Wave Method », Benjamin, New York (1967).

[12] Gherici Fouad Yacine, These de Magistere, Physique, Traitement de Surfaces et Sciences

des matériaux, Université des Sciences et de la Technologie Mohamed Boudiaf, Oran
[13] D. D. Koelling and G. O. Arbman, j. phys. F5, 661 (1979).

[14] O. K. Andersen, phys. Rev. B 12, 3060 (1975).

[15] M. B. Kanoun, Thése de doctorat, université de Tlemcen (2004).

[16] S. Cottenier, ISBN 807215 (2002) 90.

42



FP-LAPW JalSll ¢ oS 5 Ui 3 3iall & sisall ) 51 253yl DFT 385 Gl i s ) Jadl

[17]P. Blaha, K. Schwarz, G. K.H Madsen, D. Kvasnicka and J. Luitz, WIEN2K, an
augmented plane-wave+local orbitals program for calculating crystal properties (Karlheinz

Schwarz, Techn.Universitat Wienna, Austria), 2001.ISBN 3-9501031-1-2.

43



AsBliall g gl SN Sadl)

A Jaadll

4.28Lal) g il



2sluall 5 bl Al Sl

: dadia 1,111
358 (A daendl (FP-LAPW) dshall 3 prall 4 gisall da gl 48y jhal Wpdai Jiadll 1 (8 a2
CS el Bkl Jaleay dSodll cul g Jie 4l pailiadl)l Glisiu) dal o«[1] WIEN2K
albad 5 YL A jall 5 4N 80K 5 gllaill JSLa & 5 45 SV Lpeailiad 4l 50 &5 Cs,Snlg
ddasi )l mMBJ-LDA smBJ-GGA sGGA 5 LDA <l @il ) cluljall sda S aiid 230 el
[3-2] (DFT) &8sl 4,k 6l) 44, lally

Cs2Snle S el 4 ) o) i) 2 111
) QS el (e yiing Cus CsoSng S all 4 sacall 5 4 5 STV 5 4 gl (ailiadd) 4l )al
A a5 eI LAY Jlae (A Jaid

(1.IID) JS&l) 8 mia 50 98 WS (225 Fm-3m) 4 ¥ 58 e doiy 3 sl Cus
A 1) gl Jind 33 3 e (g gindy
Cs :(0.75000  0.25000  0.25000)
Sn : (0.0000 0.0000  0.0000)

[:(0.7550 0.00000  0.000000)
(eSS paie JSI G S dae 5 g ST o 5l
s ASY) a5 5l (s A 2 palial
[Cs] : [Xe] 68 7=55.000 Cs
(Sn] : [kr] 582 4d0 5p? 7= 50.000 Sn
(] : [Kr] 552 4d' 5P3 7=53.000 s

[,Sn,Cs <l Al 5 58SV aaall g ) 53l a5 1 (1.101) Jsanll

4z



Aslall 5 bl Al Sl

Al sl s A Clual) 33 ghad
Oba sl e ading Cse Snel DI (MT 881 e Ciual) Ry 4 s} v/
Ol
(MT) 38 Jals quias -]
(MT) 3_SI) Jaba Aulal) gy Al ) 685 o cany -2
EEPELLE L;h’“JR.Kmax Jalae v/
R Kmax = RIT\/In’Il"n * Kinax (1-1I)
MT 38U ki jaal RIN
A sisal) da sall Wbl gl K
(A5 (sl Alaie 8 K Ll s Wil e Gaoai K, -
dalall Ll g taal elimly (MT) 3,8 JdadYl Glbail jlaal &5 (1LII) Jsaadl b

S el SCF 13 lal) alasias @l s LDA s GGA <& e (Kpoint) (Rvr+Kimax)
A0l LY 8 Cs,Snlg

Rmt(16) Rmt(sn) Rmt(CS) Kpoints Rint™Kimax ) S all
1.9100 2.0700 2.5000 800 9 GGA

CSzSnI6
2.5000 2.5000 2.5000 800 9 LDA

CSZSnI() h.‘s‘)""u S Rmt S Kp()int 9 Rmt*Kmax e ds (‘-‘ﬁ :(2III) J}M\

45




Azl 5 il A Joadl

s S el (g ekl qus 8 3L TTT
(225 _Fm-3m) sbadll de gana o callaall oy g8 g Ll gl el y o 3 Cs)Snl S ey slity
PRET

Sn—1:
. 3.85 A<ald @

() 3 sl Jbidl (b) 5 CsySnls =Sl sl s il (a): (1.11D) JSad
(D) & Ane Jal il J) shal

G




Aslall 5 bl Al Sl

: Cs2Snl 4dSsgd) paibadll | 4111

B LtV Jabas ¢ 480 i ¢ JUad) Jae o) Glaal) S 5l 0l (ailiadl) (]
Ay ASuEl) g aal) JMes Y LD (Gutie il £ a8 ((Jaically (3l e B Lgdiliag

1 i [4] 0lei el Al Aalas Lisadiul a(A0)

B Vo\B’ B
E (V) = Eo + s [v () - VO] + = (V= Vp) @2-11)

Lnlu Al aaa 1
Vo aaall e A g sl ) Al 48 < E
P AUl A8l iy 5 dpdaliaail) Jalaa : 3

=V o°E 3—1II
p phleaiy) delad J5Y) dGi3d) ;B

,_ 98 4 — 111

AN Ll Zaal) el (380 50 30N s ans o) Y Alls B
Jalzal Y1 diiiil g B dpkalaaty) Jalre ¢ a(A°) 4yl A0all Gl lgle Joaniall gl
(2.100) a8 Jsaal) (8 Alase B2 Aphalinany)

EXP LDA GGA Al cul f | Sl
*111.62 11.4864 11.9608 a(A)
/ 2558.9450 2886.9465 Vo
51 20) 24.4849 16.6634 B(GPa) Cs>Snle
/ 5.1584 5.3052 B’
/ -128844.568194 | -128948.51689 | Emm(Ry)

Jeboal 11 28851 5 B Aklaai¥) Jelee 5 a(A®) K2 cull e S a8 ; (30 TY ds2ad
Cs>Snlg S el B’ dalalaaiy)

JSa) 8 Alieall s LDA SGGA <lo il Ao sy anal) AV 8 ol s s -

47

(2.11)




Aslall 5 bl Al Sl

-128948,70

12884446
CSZSnlﬁ-GGAl Cs,Sul- LD AI
12884448 |
12894875 -
~ j 12884450 |
5 E -128844,52 -
2)|-128048,80 | &
12884454 |
12804885 | -128844,36 -
1 L 1 L 1 L 1 L 1 L -128844,58 1 L 1 L 1 L 1 s 1 s 1 s
2100 2400 2700 3000 3300 2000 2400 2600 2800 3000 3200 3400
(wa)pd (0.2)° 2l

GGA,LDA ¢pn A Jlaziuly Cs2Snle <bsS pall aaall alVay 40S)) 48Ul s 1(2.1 [ JS&d)

14 g SN Lailadld), 5011

alial) G IS Al dag) 5 ) dede agd s ety W e 3ol (8 40 5 5K Gailiadl) dpaal
() F8US 5 daail) 48US dall Cliliac) (ailiadl) sda Jadi g salall daliaal)

Lo ghad (535 4 Saall 40,410 225 Fm-3m CFC 4l (A5¥) (¢ saly s Adlaiall b Jics dlaal) 028
(3 JSE & da e phaluill ddle Lalad) oy dlial

a8



Azl 5 il A Joadl

FCC 4 (A5Y ¢ ubs p Ak oy ¢ (3.11T) JS&

s Al 4las, 1.5.111

Al AaY (G sSaall slaill 3 K o sall pledll AV (5 SO AU ) s Al jay a s
Jill djlan] (5 jraall dpanll el 5 58S Llian] abiall dpaad) dagll (G (5 a0 Jiay 521 S
Ooialing olagy Al (i 8

: Cs2Snls S, 2.5.111

& s CsaSnls S sall saby s dihaia (& hlil) dylle Lo gl (35 48Ul Aliac o Uliass
(411T) JS3 s LSGGA 5 LDA <y sl

5




Aslall 5 bl Al Sl

(eV) Aau5

10 10
12 12
W L A r A X Z W K w L A r A X Z W K
kA gall plais kil plad

GGA s LDA <« &l & 4 susall CsSnle S pall 48l dbac 1(4. 1 TS

JI s S Hall ld JUL g 8 gae Al adlall o) Gas g 48l Glhilbiae Slisie SO 0 -
S cpat b Slaxios A LDA 5 GGA <las il &yl da il didl 3

ool Jpaal) 8 daia 5aCs2Snls S el (A 52 g sall AU ailall Ao

Eg(eV)
Sl Al
EXP mBJ-LDA | mBJ-GGA | LDA | GGA
Cs2Snl6
u yaall ’ TN
711.48 2.292 232 0045 0 25 e
a5y

MBJ-GGA ,GGA Jexival cuy il 8 Cs,Snlg S el dal e Ul mlall da 1(4.111) Jsaad)
mBJ-LDA s LDA

50



A58l g il

Density Of States (DOS) 4 AN <yl 48Us 6,111

Sl Jaall

abare a7 2y 5 Balall 4l i) (ailiadll agdl dage ale 43S & (DOS ) @Ylall 4aS
Ailall Jayl g )l Aaada 48 jra (Saal) (e Jaa WS VAT QS A8 jaa Gl e Jail) atlad
Al AN G Al Jas ¢ Ul 5 (A0 Al JS POl O e s 395k (e) Lesala b

26l Gl ) A ST YAl aae VA g IV AHES) aaad duboall sl ol 58 3
A el salll i Aisas

A a5 ALK AN ey L ocil8Uaill 3 5 SN Al Jaal (e dle 3 S8 e J guaall
.mBJ-LDASLDA s mBJ-GGA s GGA. i al2aiuliCs,Snle S jall colall

180 D

[( états/eV) i
8
1

180 o1, G0A| ool

20
lM«M
0+

—total-Dos

—Cs:p
Cs:d
Sn:total
Snis
—Snp
Sn:d
— |:total
—1s

l:p
—1d

T T
%6 -4-20 246 8 10121416 18 20 22

(eV) Al

20 1

4

80

60

[ (états/eV) D—vi__ax
3
1

404

CsSl,-LDAJ

— total-DOS

— Cs:total
Cs:s
Cs:p
Cs.d
Sn:total
Snis
Sn:p
Sn:d
|:total
l:s
l:p
l.d

M’”\\,\
T T T T T T T T
-4 -2 0 2

(eV)

Y}

=

T T
4 6

LDA S GGA <u il & CspSnle oS pall Aad) 48U +(5,11T) JSid)

A5 ad) o KN YA AU CGluan Lidd (A gy 28Ul Clleae Ay Jual 48 520 Ja) (0
mBJ-LDA 5 <LDA ¢« GGA , mBJ-GGA —u_ & Lbual leadinl) Eus CsSnle oS all
(5-110) Js&ll (& (paall Cs2Snle S pall 4 jadl 5 4N ¥l 480D Sl Jiadll o

A bl an -
) A 5 g Ly oy S Ailaal (piblaie 5 IS0 dulimal (3lalia gl 255 Jan s

LDA s GGA
Sl U g s By Aaaliaa Sl (2 €V 50 eV ) o SIS dlias 3 1591 alaial

Csl ) p é\.ﬂ\Lﬁﬂ@x@@m}SnQ\JﬁPJ\M&LH\g;}MJ\}IBJﬁP

51



Aslall 5 bl Al Sl

o Basdaabus sy Bad (3.3 eV 5-2.8 eV ) o S Aliae 8 450 Adkaidll -
Jall ALY (5 5ol A Ratlsas Tl Polaall (Al g sll 5 S AP laall A

Cs <A d

AL 6l B8 dealo i S (-6.76V 56,26V ) G0 SIS A 3 00 el

Cs 5,0 P_lad 4y 58 daalos 2525 (-7.41 eV 5-7eV ) O 58S Llianl day) )l dilaidl) -
13,0 P Hlaall ddeia Aaalia s Sn 3,0 S Hlaallg

S Dl 4y @8 daalia Ladli (1.41 eV 50.5 eV ) O 525 sall (JsY) dadaiall Jaill dliae A
Cs <A d ylaall ddmim daalisay T @A P olaall 5 Spcl )3

Cs @Y d Jlaalldy 8 daalis 25n5(18.89 eV 53.43 eV ) G Jaill Alias] 400 dalaial)

Snd AP ol ddeia daalia ] Ol AP laallg

4 4

250
_CS:tOtal —— Cs:total
140 - —Css —Cs:s
n Cs,SnlmBI-GGA] P 200 '
120 : :
. Sn:total . gs'?t |
S CsSulmBHDA]  orO@
] e i T
—Snd { —Snp
o & —— ol o —Snd
$ I's 31 1004 —— [:total
- -
-GS ——1Ip 5 I's
-
KA —I:d g —1Ip
=) = I
50- —Id
| TN I L e
L LA | rTrrrerrYrrrrtr Tt rrrrr T rTeTT L | L
2408 6420 2 4 6 810 12 14 16 2408 6 420 2 4 6 8 10 12 14 16
(eV) Al (V) &

mBJ-LDA s mBJ-GGA <&l & Cs2Snle S el A 28U 5(6.11T) Js&)

o il 5 gad Lgiy Joady Jiil) dpalal itlaia s 380S0 Tilanl shalie 4 3 g Liagd Jaad -
mBJ-LDA s mBJ-GGA —u_aill

52



Al il ) Jonil
3, P laall B (5 gaal 4y 8 dalise JaaD (<2eV 5 02V ) O 58S Alac 4 Y dalaiall-
Cs 3,3 p Lol digeia daalis 5 S 5,3 d laall AUl (5 5l 5 T

Sl sod 48 daaluwe aa g Cua (3.2eV 5 -2.3eV ) o BSILac 8 400N dihidl
Cs 3,0 P Hladl Z\QMMWJI'BJSXPJ\JA\ @LH\ gﬁ}“‘l‘} Sn 3,3 pJ\A.aﬂ

S Dl @LH\ Lﬁ}ud A48 Aaaliea Sllia (-5.68eV 5 -5eV ) o 8l Alac L;. A dalasdll-
Cs 5_A P laall ddpmam datlisa s T5,3 d Llaall Ball (5 sl 5 Sps Al

P el all (5 gl 4 8 daalise 1235 (-6.9€V 5-6.7eV ) O S dlac J dal )l dalaiall-
Sn 5,8 d el ddpmia daabiay T34 p laall AUl (5 sudl 5 Cs 53

Sl @LH\ Lﬁ}ud 4048 daaliee a3 (-11eV 5-10.4eV ) ox 58l Alac Lg AalAl) dahaialle
Cs 3,8 S Jlaall ddimin daala s Sn 3,3 Plaall JUall s guilly [3,8 S

Sl ol A8 Al 2525 (-11.8 €V 5 -11.5eV ) on ¥l dlac 8 dalul) Addaid)
Sn )3 S laell ddimia daalia 5 Cs 33 Plaall AUl (5 sull s T3 S laall

Ay 8 Aaalie 1235 (3.34€V 52.526V ) O 255 i) Jall Abiae 8 (oY) dlaial) Dl Ll
15,30 p Jlaall ddmin Laabiaa s Sn 3,3 S laall 4, 58 daalus Lad 5 Cs 30 d laall

Cs 'EJ.JdJ\JAﬂ;\g}ﬁ:\MLMm deag (15266\/}5716\/)%@\ 3\4.&4\:13\:\3&\“) Wl
T3, p laall Adgan dealie s Sn LA S laall
* Cs2Snlg S all dui guall (al s 7. 11T

DL (ulSasY) dabiaiaV¥) Jis 4 geall (ol &) el sall Jaball Al ol il doeal jaats
J5] & ... &l

s gJBl SX | 1,7.010

Sl A Jlall g LS AUl Jals @l ) oS5 Ledie dali 5 e e salall e Lis

Al bty A8 () cplisig 2 581 daedle HIST gl g lad) Jiiad O 58y A guall 4 5 IY)
Can il g sill g claganl) Jia i Ligee (shalia (8 S 55 LS 5 ¢ Liadl) elail SYCE Rt
:[6] o g ) o3 gal) 48U glac ) Nt

E= hv= hw (5—11I)

+ & glnal) Cila gall (ulSad) | 27,101

Auinio A go (O () apnsil s Adlite A e Cul 55 Lagd Cnbasus s (o Ao sinse A 5 5L
(A (e N daall L) Jalae anh 5 uSic da sa g

N(w) = n(w)+1 k(o) (6 —11I)

53



Aslall 5 bl Al Sl
il L) Jalas ()

i) Jalas 1k (0))

coelSaay) d.Ab:A&_ﬂS; dalia DJLQC.L.AAL;Q &M?\j Lﬁu\ &}5)“ ;\_\.w.\ﬂ_l

_ |N—1|2 _ (n-1)2+ K2

N+1l  (m+1)2+ K2 (7.1

StV Jalae iy s Lis n 5SS Qn K= 0 dal e

N-1|2  (n—1)2
N+1 (n+1)2

7] A5 Sy Aadail) (e YISV Cila slaall ¢ guiall GulSail Gl g

: dgigual) Jad) Adla paibad | 3.7.001

£(k,0) Bxall doal) 8 JNA e e e 80 Aluall Balall (5 IV lais) b5 (S
Ll dihslloda | 5 daliall salall 8 b Sl Call 5 £ cualine 5 3¢S Jlaal) dnia Loy 5y (53
Aaliall o) sall 450 58l (aibiadl) o daga il 5o

S i S el S 83y i el )ty LA i) 5 Sl Dy 5l BB e

R=| (8.110)

E(w) = E1(w) +1 Ex(w) (9.111)
D[10] AU A3l J3ad) Adk ) Ex (W) (L) o Sl Caas oy

ne?

E2(w) = fd3k Yonn' [(kn|p|kn " )|*f(kn)(1 — f(kn"))8(E,, — E, — hw) (10.111)

2mhm2w?

@)'}'jid\agmf(kn)jz)}u\e;;ﬁﬂgdhsmjojjﬁ‘g\wﬁe‘ZUJI;:.A\ AL

dikaie (ye JI R0 QA e o el 3 (A1 Cilgaiall y 45N adll) 4 shiaall jualic Cilus o
.[11] Brillouin

54



Aslall 5 bl Al Sl

Al e all e e Jsanl) (S €1(w) Joadl Al (e sl ¢ 3l
&S -l S Jasad ha3ilifp(w) Aalls an s dbaall JLSY) Jalaal il (555 2 )

[12]

2 w'ey(w) ,

2w r glw)-1 |
0

Adaia) g1 dasnall ¢ 2GS JalSS (e ot y o 2 Py an i g4 @ Sus

w—a

P=lim [“7%%@D g 4 (2 2D 4 13111
'—w

a—0""%®° w wta @' -w
A gl shall alhaad dauilly 45V ((k pe CODAY) pliadll b il Jlea) iy S¥slaall o288
Jlae 25a 5 a2e Ala b Lot dadlia ol oda ol slaly 45 jlia | S ¢ guall o gl Jshall o) 5y

520 i) Jabae plaatly Fanlalig 5 5o &y siune G pal ALLal

NW) = n(w)+ i k(o) (14.111)

Ew)= 2 A83ally ks e i s
E1(w)=nz-k? &=
E1(w)=2nk

A (e agbi i aly sl e sliai¥) Jalaa s JLaSiY) Jalas ansi (@) et k (@)1 <dkabaal)
AU CEa)

n(0)= (€2 (W) + E3(W)}e+ & (W)VHN2 (15.111)
Al an 5 3 5ea) Jalaa 585 Jalaa 525 LSSV Jalaad a6 50l 2 k()

F(0)= ([(€2 (W) + EZW)}— & W]YVHNZ (16— I11)
11 ¢10] 28l (30 5 52 4o Jgumnl) 25 631 T (@) oabosla¥) Jues

[ (w)=a(w) <

55



Aslall 5 bl Al Sl

a(w)=—w —gl(a))+\/81(a))2+52(a))2 (17.1IT)
D [13] A8l e ¢ 55l mhass e andall ¢ 8 o) Aassilly R() Al SadY) Cila i

e(w)-1 ’

18111
e(w)+1 ( )

R(w)=

: Wien2k 358 da) g3 J 23 13 yaasi 4,7, 111

¢ (SCF Ll Guiie Jlaa) (AN BLai¥) ol e (s A dSed) s 3235 i 3l 1365
KB e lan S aae) 4815l [ g, ) R8I Cleaiall 5 Ey &8I ag)) il

JSEN 8 daa gl 3l s loa] Wien2k (58 deaiiinall & ylall Jpuaiy (Y o siins

£ 6l @il / J grdiall GUaill (e e gana JSI5 K Adaie JXI" (g padl” gl conny -
-<(/>_,k\€'17|(/%k> Gadadl) AU o jall 48 ghiae U S Cua

Jal O ¢ "G e g N DDA (g s (il dAiaie & Qe g, () Sl s -
Led Cns ) Uil s (Saall (e 4dl aa | dal 8 (5 K0 30 ) 0 ddla) A8l
Aabiaall il sSall Jaad (Saall (g 3ldas JSI (5 plaall aoldall apaa ey Alaiaall &Y sail)
S liaiia (§ ) ey culS 1) daib oaaa 138 Caydall

;:LE:;}(‘.\S_.}&M\\SAL;;_«e\JS»Q:\S}JQU}SAg_awéﬁjﬁ-jf\)sajgméﬁla]é -
il 4y a5 sadl) cp LA ODA (e Aall 038 2383 25 A oalall Jaleyy dad
e sil) sy 3 5 <Lorentzien g s 4ilia) Wyl (Saall 4 gl 43 joa) 5 sandll

dapall jedai s Adliaall palsyall e ya) ulali a3 Wien2k. gl alasinly ou jail
AL LRG|

56



Aslall 5 bl Al Sl

E_» E;,|l @)
%_’ ‘Pfk|eh-p|¢ik>

4% e?

§(w) = 2 w?

ZlffBZ(zn)3 [{@skle, pl‘plk)l 8(Ef — E; — hw)

o w' ey(w'+4) do
@2 —w?2

g(w)=1+= Pf

Il Al Sl ddliae Jal sl (hakads oy o(7.11T) JS&
AdBU 9 iliil) 8,11
oSl ol Al DA e ol JS3 @l W jead) pailiadll s ol
e(w)=¢ (0)+is, () (19.01)
Al Al i g, (@) GLadll o 3all | undalina g g8l & LasBl salall Apdadl) Aaiul) Saas (2l
:\ﬁha\éq)buctg_amel' ( ) L)AL;.\A.\M cJAS\L;:\MLwA BJ}U\‘;L;JAJ\UALAAY\

¢ all 2 U;.m\ Saag e Brllloulnmng\ e A g dall YA e Y gl
LS - el S ABe alasinly Al ¢ 5adl e (SLjeSl J el Alls e sl

G ) Al il Liad (o guall) L LA 5 DU (i yeal) CspSnlg S el & sl i ]
ol Al e LAl o jall Glua 55 ¢ saall pailiadl) s3a S
mBJ-3GGA 5 LDA (e JS Sly i aladinly Slibua o) jal &8 cdiuaall AS0EN Gl aladiuly
Al ol 35 (N0 e Al 3Uas 4 mBJ-LDA SGGA

s Agedal) Joadl A LAY ¢ Al 1,8.1TT
. CssSnlg S,all Bl AN g, (@) Sl Ala (e Ll ¢ 5ol ol a3 (8.111) JSEN (o
il dabiAl) CYERY) Je J pasld) WSy dalal) abiatial (uSay ) ¢ Jaiall 138 (4

Cs»Snls =S 5all 0eV 5 0eVs 2.40eV 5 2.48eV (e clilhall die Jay (alaia¥) o) lass Eua
JUA DA ey Al AeLDA , GGA 5 mBJ-LDA smBJ-GGA by &l Jleainly

wer S

aal) & (F—>F) b‘)ﬁa\-\A :\-’..‘)“A" D};g & UL 528 QS\}-’-’ i dm‘ :\7""’ L;'c uﬁi’ (SIII)

57



Aslall 5 bl Al Sl

SGGA <l il 4l 9.70eV 5 9.75eV 56.02eV 56.05eV die CsySnlg S jall aad)
S all6.02eV 2ie A HlI 35,0 Gaas | @l Je mBJ-LDA s mBJ-GGA sLDA
. CSzSnI6

: sl Jalaa 2.8.111

a Aliia GLLY) (9.TIT) JSEN (A (a s el S all ABUAD ATV clahai¥) Jalaa sk elay

e G385 g ey e L salall olalaiV) Jalral dadaell Aol | Jualdill 85 jiaa <l
Cs2Snls <= 341 9.78eV 5 ¢x Lsaall Jsh e GGA «uil CsaSnlg S < 6.06eV lédall
e daadl) £1(w) @) 55 ¢ X el Jsh Je mBJ-GGA «u s

15 gl Al pe adal)
7} —— GGA o oA
—_ mBJ-GGA CsSnl] | mBiLDA
6 7k
5L 6
~ ~ 15
g g
N -’
w Os\l 4t
3 L
3 L
2 L
2 L
1 1L
O 1 N 1 " 1 " 1 " 1 " 1 " 1 =Dl 0 1 N 1 " 1 " 1 " 1 " 1 " L -
0 3 6 9 12 15 18 21 24 271 30 0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30

(V) i) (eV) ]

CsoSnls —S,all 8l AV g, () Joall Al e (Ll ¢ 5l <l s (8.11T) JSa
.mBJ-LDA s mBJ-GGA 5 LDASGGA <y ysill Jlexinly

58



Aslall 5 bl Al Sl

18 20
o —
CsSnl ] | — mBJ-GGA - mBJ-LDA
14 F il
14 F
12}
= 12F
2] 10 0
v Z)1oF
08
08}
06}
’ 06
04 04+
0,2 02 H
010 | I R N S I | | Y 0’0 | I (TR T IR NI ST ST R B S
0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30 33 0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30 33

Gl K8l Jlaatins Cs,Snlg =S yeall A8l AWy clakaiV) Jalza il juzs :(9.110) il
.mBJ-LDA s mBJ-GGA s LDA sGGA

2 LS Jalaa g Joadl A2 G Ai8al) ¢ 50l 3.8 TTT

SO sad Gk o g, (@) LAl s 3all e (SLLeSH oall Al e Gagall ¢ 5l e J sanll ol
il 30 5eSI J all cul Gl 23 (10.111) JSE A main e 98 LS [14] g s S - ) el S
Aliadll 4y yoadl GLaY) 028 Gl Laadl g (5.0ID) Jsaadl (A Lad ju &g a saall 20 1) as (e (W)
) (10.111) JS&l) mean 5y (el 5 ) 5 aaim sall) 3_yatm CHBDEA) ae Aguliiia JSEI) 128
.Cs2Snlg S pall J 3ol Ala e £(W) (Ciidiall) Aiad) o 5all 4 gunll

Da dag aday O A i gdl) A8 8 ) 5 e Bl AT ¢ Sl Chasng £4(0) af e WD -
GGA il dilly 17,126V (5 skt Alall 55 Laie Ciidiall ¢ jall aas (0 paziy 5 Al oy
.mBJ-LDA s mBJ-GGA <l 4ill20.63 eV 48Ul ) 55 Laxie SLDA

i) g ey w4l Libs Gl ey b el Jpm B Ay ) i 155,30l
Joal Al a5 S el 13gd Aanailly 45 ik 5 LSS 2 gag mde (i il Tl GLLY) 55 -
Aakaall Al 3 abaie¥) )5Sy L 5 o saae 28U 038 dad ie il ()5S Cun €4(W)
Sl 030 A3 (e €1(W) sial ¢ 3l b Lila 33 5 3 ) o all (S (10.TTT) S0 (e -

[15] (Penn) z2se (e A )l dadll (e o jally
h
£1(0) = 1+(5)’°

mBJ-LDA s mBJ-GGA <y il 8 @Uaill 528 e J8I LDA s GGA ly il 8 3Uaill 58 -
£1(0) W83 S axt g diaddie 28Ul 5 gad o) (5 0 W) ey 138 5 gyl S pall

a5 LSy 23 5 e sasinall I al) Alla e ale J gaanll i 530 LAl s il o sall alasiuly
R(W) LaulSai¥l Gkl 5 T (w) pabaia¥) dalae Jie (5,351 4 joad) ailadll

59



A58l g il

Sl Jaall

UBe Al Eua ¢ Ja gl 955 donhline 5 Sl As gall & gl Canay Légiﬂ\ OV Jalza s as
il all U2 e S iy 1 dalaa o) Amda (g . (11.1IT) S i Y]
;@u@*ﬁw\}@\@jﬁgﬁ\

n(0)= e, (0)

A ylaal
n(0) e1(0)
Sl
mBJ-LDA | mBJ-GGA LDA GGA mBJ-LDA | mBJ-GGA LDA GGA :
1.82050 1.80793 2.45143 | 2.4411 n 3.31419 5.95850 | 6.00922 | 5.9585 €l CSZSnI6

GGA <l il Jlexinly Cs,Snlp oS yall 4y suunall £1(0) 51 (0) a3 IS Jiag :(5.111) sl
.mBJ-LDA s mBJ-GGA s LDA s

€,(w)

— GGA
—— mBJ-GGA

0 3 6

9 12 15 18 2

2421 30

o
T

=2

g,(®)

N
T

ohin
V/\/\/-"//—_

A
0 3 6 9

(V) umn|

12 15 18 21 24 27 30 33

A Juastiuls CspSnllg S all AUl A2 £(W) (sl e 5ol i (10.11T) JS
.mBJ-LDA s mBJ-GGA 5 LDA sGGA

60




Aslall 5 bl Al Sl

0’0.|.|.|.|.|.|,|,|,|,|,|, 0’0.I.I.I.I.I.I.I.I.I.I.I.

0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30 3 0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30 33
(eV) i) (eV) ik

GGA Sl &l Jleainly CspSnllg S sell 48Ul Aoy LSV Jalaa i o(11.111) JS
.mBJ-LDAs mBJ-GGASLDA s

: Apulsady) ik 4,8.111

Loailly 17% 2ic 12555 ysha dpulSadl S yall 13g] () 55 duaiiiie il wie 43) Jaa DU (12.11T) Sl
lSay) 830k ) Gasy o5 qmBJ-LDA 5 mBJ-GGA < il 4l 8.28% s LDA sGGA < il
8 illg 32eV Al die ulSad)  call Ciaay y dallad) g Ao siadl il die

Of Al 3 palll LpulSaiY) 028 s mBJ-LDA 5 mBJ-GGA «u &l 2wili]6.91eV 5 LDA sGGA
A AulSail e (5 sing e iUl 5 65 Latie (oS pall of Llaa ¥ i cliaill (Y sail
B dpulSad) e (g s dlle Gl die 53 jura

: pabaia¥) Jalaa 5.8.111
Jalae oy dcaddiall il xie 481 (13.11T) JS&N 8 CspSnls Sl (abaia¥) Eillaa jelas
ST (W) pabaial) dalas Ao il vie 3 gl dad A Juadd 5aS S5 ) 55 8 (alaial]

k35 16.91eV i 4y 5l 55 )3 Jas3ls s «CspSnls oS sall Apnsilly Aoy 30335 (10 e 00
17.12eV -15.66eV 48Ul Gai b ad¥) 2all aliaia¥) Gl

61



Aslall 5 bl Al Sl

0,40 - — GGA ol —LDA

— mBJ-GGA —— mBJ-LDA

030 F
— 025}
Z
&]o20t
015 F

0,10 -

0,05 -

1 P Y S ST U MU B oot e ST
0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30 33 0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30 33

(eV) &= (eV) A

iy 5 8 CspSnls S yall A8Uall Y2y R (W) dapnslSai¥) Cildal s +(12.11T) JSil)
.mBJ-LDASLDA s mBJ-GGA sGGA

—— GGA L — LDA
200 200
Cszsnlﬁ —— mBJ-GGA CSZSIIIG —— mBJ-LDA
- 150 F = 150 F
: ;
k) >
-x‘-' ;—1
B RLS 3| ot
] o]
50 50 |
0 PR PR RUR I N ST | 0 | I (R N NI T NI |
0 3 6 9 12 15 18 21 24 2 3 0 3 6 9 12 15 18 21 24 21 30

(eV) Al

Sla )8 A CspSnl oS all Aall AV T (W) pabaial) Jalaa i o(13.111) JSi
.mBJ-LDASLDA 5 mBJ-GGA sGGA

62




Aslall 5 bl Al Sl

A gual) 4,08 6,8.111

16150 sl o (o) S BES 5 £ (1) (b pesH Jlane Lus 5 & el AL
j(@)=E(0)o (o) (20. 1IT)

OSang ¢ (PheSlh Joadl dlal Ll ¢ jally s jile 483e el g Sl jeS Juasi I dsl 00 Wl

177 &) AUl e a5l

a(a))=%g2 (21. 10I)

Al (13, HI)JSMS\L;UA})M&\@}A\dmﬂ\wk@u\swtu.uu‘j);ﬂ\d.'ls.a(msaqs A o3
Aasudyy (3 64l WY\&M@ 14eV -4eV G saall Calsall jedai Cs,Snlg S yell

8000
7000 GGA —— LDA
Cs,Snl
——mBJ-GGA 7000 - 6 -
6000 -
6000 |-
5000 -
— - 5000 -
| '~
=1 4000 |
E Elaono |
e J
% 3000 - 2| 3000}
¥ °
2000 - 2000 -
1000 1000 |
0 3 6 9 12 15 18 21 2 27 30 0 3 6 9 12 15 18 20 24 27 30
(eV) A3 (eV) il

LDA @by &l & CsySnls S sall 48Ul 1Y 6 (W) 4 geall AU paas (14.11T) JSl
mBJ-LDA smBJ-GGA sGGA 5

63



Aslall 5 bl Al Sl

: Lilkal) B pluall 103 78,101

waii Sy Bl e S gyl g SSIN AU L iy Ungea Slale 8L 8 g Ll 13 5 s
t A il ddia 5 (S AL eSI J el Alla (e A8UAY (lagd A1)

L(w)= Im(— . (lw)J (22.100)

) il e Ll S s
L(w) L (a)gz(a)) 2} (23.111)

)2 +¢,(0)

523.78eV (i 48l dihia b dege Lagd 48Ul (jlai Gilydal yedai (14.11T) JS&U (8 (a9 LS
Oy (a9 el S Hall aaty Lin 520,936V A8l aie 30,050 5 5,0 Aaal  Cs,Snlg S el 16.44eV

b)...\.\sz\ﬁ\k
6
— GGA sl Cs, Sl — LDA
CszSn16I — mBJ-LDA
4+
213
=)
2+
1k
PR I I O PR IR I T T I b .
0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30 33 0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30 33

(eV) Al (eV) Al I

mBJ-GGA sGGA <y & CsrSnle S yall AdUal) 1Yy A8l olash Ciladal & ) o(15.11T) JS&)
.mBJ-LDALDA 3

64



Aslall 5 bl Al Sl

12 ) daild

[1] P. Blaha, K. Schwarz, G. Madsen, D. Kvasnicka and J. Luitz, Wien2k, Techn.
Universitat ,Vienna, Austria, (2001).

[2] J. P. Perdew, and Y. Wang, Phys. Rev, B 45, 13244 (1992).
[3] J. P. Perdew, K. Burke and M. Ernzerhof, Phys. Rev. Lett. 77, 3865 (1996).
[4] H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev, B 13, 5188 (1976).

[5] Protesescu, L.; Yakunin, S.; Bodnarchuk, M. L.; Krieg, F.; Caputo, R.; Hendon, C.
H.; Yang, R. X.; Walsh, A.; Kovalenko, M. V. Nano Lett. 2015, 15, 3692—-3696

[6] G. Bounos, M. Karnachoriti, A. G. Kontos, C. C. Stoumpos, L. Tsetseris, A.
Kaltzoglou, X. Guo, X. Lij, Y. S. Raptis, M. G. Kanatzidis, P. Falaras, J. Phys. Chem.
C, 2018, 122, 24004

[7] B. Lee, C. C. Stoumpos, N. Zhou, F. Hao, C. Malliakas, C. Y. Yeh, T. J. Marks,
M. G. Kanatzidis, R. P. Chang, Air-stable molecular semiconducting iodosalts for
solar cell applications: Cs2Snl6 as a hole conductor, J. Am. Chem. Soc. 136 (2014)
15379-15385.

[8] M. Ouled Ali, Propriétés optoélectroniques du semi-conducteur Cu (In, Ga)
Se2 Appliquée aux cellules photovoltaiques, Mémoire de Magister en physique, Ecole
Normale Supérieure de I’Enseignement Technologique d’Oran, Algérie, 1022

[9] N. Bouarissa, Optik 138 (2017) 263

[10] H. Mathieu, Physique des Semiconducteurs et des Composants ¢lectronique, 4
Ed. Masson (1998) 21, 23, 24, 25, 33, 419, 420.

11] J.S. Tell, Phys. Rev. 104 (1956) 1760.
12] R.De.L. Kronig, J. Opt. Soc. Am. 12 (1926) 547.

[13] M. F1 rez,J.M. Recio,E.Francisco,M.A.Blanco and A. Martin Pend s, Phys.
Rev.B 66.144112. (2002).

[14] E. Francisco, M. A. Blanco and G.Sanjurjo, Phys.Rev. B 63. 094107. (2002).
15]J. L. Erskine and E. A. Stern, Phys. Rev. B12(1975) 5016.
16] D.R. Hartree. Proc.Camb. Philos. Soc. 24 (1928) 89.

[17] W. Shan, W. Walukiewicz, J.W. Ager Ill, E.E. Haller, J. F. Geisz, D. J.
Friedman, J. M .Olson, and S. R. Kurtz, Phys. Rev. Lett. 82 (1999) 1221.

[
[

[
[

65



AuBlial) 5 it i) Jaadl)
[18] W. Shan, W. Walukiewicz, J.W. Ager III, E.E. Haller, J. F. Geisz, D. J. Friedman, J. M
.Olson, and S. R. Kurtz. Phys. Rev. Lett. 82. 1221. (1999).
[19] D. R. Penn. Phys. Rev. B 128. 2093. (1962).

[20] C. Ambrosch-Draxl, J.O. Sofo: Computer Physics Communications 1 (2006)
175.

66



dale daila
dale daila
A 5 S dsailiad 5 4 gl 4ailiad | CsrSnle (Sl S jall i Al 3 ) oda L Sha 8 L ks

&8 (FP-LAPW) Sy laals Apdadll 55 ) jrall 4 siusall s sall 38y jla Liadiiaal ¢ Jaall 138 255
(LDA) Aslaall 23N oy 55 aladindy (Wien2K) 2580 8 dadaall (DFT) 48US 4aa ol) Aaa gl) )
Y (TB-mBJ) W3-yl 5 (1w Ja=all Becke-Johnson <uéis ¢ (GGA) perall z 2l cu j8i 5 ¢

¢ AT Al e Sl 5 Jmall JSuell (8 il 5 I 5 Sl Gailadl) Clua 8 ol Y1 5 oLl

o) Aids 5 (MBJ «GGA ) haié G S pladial e gl 5 US ¢ ()5l vie &y i) Gailiadl] ) 50l

2l e Sin Y cpal el

Aol ) e i IS5 a(A) 2S00l Gl TS (pailad ly ilatal) Linilss 38 45
L YIS il Lgle Jaanial) bl

s A sl palbadlldnall o

Al Ll Jaa siall al) ae 45 laalls B (Pa(A 4 skl ASuAl il CulS Al Cul 6 (et Lad o

Vinet-Rose <& 4l Poirier-Tarantola <& & < gusall cu j@ill o)) jgial JSY) glall o
Murnaghan <& s |l _giul J3Y) 5 Brich Murnaghan < i o

DAy S Gailadll AL e

MBJ-LDA <l (YAl A | 2l dleas | AU ailall ) Ay guenall i g SIIY1 ailiadl) o
LDA il 4 gusal) i) (o puaal 583

5 LDAJenbuall Jarfiaall g 88l S Laga J8U 4l dpals 40l CspSnlg (Sl S jall o) Lan g o
LDA-mbyj

ClEdail] T 3 Aad ya (A A s aal) CBla gall oluil LS jo o gy ¢ il 38 S (e
A gaim g peSI laplail] 8 Al

66



T

88 yae Ay (A shity (52 Cs2Sn16 S sall 4 suiall 5 A 5 fSIV 5 &y i) [alladll Al 52 () 3,S0al) 038 Caags
FP-Jalsl) ()5Sl 5 L 5 3iall 4 siusall 2] 5aY) A8yl " laaal) 3 kg DFT ASGSH dalla 4y plai o) g0 cdn 5Y)
o Uileaind 35 C525N16 S all (XC) Balii,¥-Jalail () 5aS s JaY(LDA) g sl A8ES i 4 LAPW
(LDA) il 45 jlie gl (st Uaa 68 YA 2GS 5 AUl cilibae clua 4 (MBJ) Ol sa-ld Jandl)

A g s el LA il b Jasinsi 135 uilaa U aile LeSSUal clld 5 A 5 5155 Aanf Lenal ol pall o8

Abstract

This work relates to the theoretical study of the structural and electronic properties of the
compound Cs2Snl6 that crystallizes in a quaternary structure, by means of the density function
theory (DFT) and the methods of calculation "Full-latency and linearly increasing plane-wave
method FP-LAPW" in the position density approximation (LDA) in order to calculate the
exchange-correlation potential (XC) ) for the compound Cs2Snl6 and we used the average
approximation of Brick-Johnson (mBJ) in order to calculate the energy bands and density of
states, and we found improved results compared to the approximation (LDA).

These materials are of technological and technical importance as they have a direct energy barrier

and are therefore used in photovoltaic applications.

Résumé

Le présent travail concerne 1’étude des propriétés structurales et électroniques du composé
Cs2Snl6 qui cristallise dans une structure quaternaire, au moyen de la théorie de la fonction de
densité (DFT) et des méthodes de calcul « Full-latency and linearly croissante plane-wave method
FP-LAPW " dans I'approximation de densité de position (LDA) afin de calculer le potentiel
d'échange-corrélation (XC) ) pour le composé Cs2Snl6 et nous avons utilisé I'approximation
moyenne de Brick-Johnson (mBJ) afin de calculer les bandes d'énergie et la densité d'états , et
nous avons trouvé des résultats améliorés par rapport a l'approximation (LDA).

Ces matériaux sont d'une importance technologique et technique car ils ont une barriere

énergétique directe et sont donc utilisés dans des applications photovoltaiques.




	مذكرة مقدمة لنيل شهادة الماستر أكاديمي
	.1المقدمة  I
	اليوم ، تتناغم الطاقة الشمسية مع البيئة. تطورت تقنيات تسخير أشعة الشمس لتوليد الطاقة بشكل هائل في السنوات الأخيرة. الشمس هي مصدر لا حصر له للطاقة والتي يمكننا الاستفادة منها بوفرة. ولفترة طويلة جدا. يتم التقاط هذه الطاقة السلبية ببساطة عن طريق الألواح الشمسية أو الكهروضوئية. الآن دعونا نرى بالتفصيل ماهية الطاقة الشمسية وأنواعها المختلفة؟
	2. I الطاقة الشمسية
	الطاقة الشمسية هي مصدر للطاقة يعتمد على الشمس. هذا يعني أن المادة الخام هي الشمس. يتم تصنيفها في فئة الطاقات المتجددة لأنها تعتبر لا تنضب. يقال أيضًا أنه يمثل طاقة خضراء بنسبة 100 ٪ لأن إنتاجه لا ينبعث منه ثاني أكسيد الكربون بشكل مباشر.
	تقع الشمس على مسافة 149.598 كيلومترًا من الأرض في المتوسط ​​، وهي عبارة عن نجم كروي زائف يبلغ قطره 1،391،000 كيلومتر ، وهي مصدر هائل للطاقة المتاحة بشكل دائم والتي تحرق الهيدروجين منذ 4.6 مليار سنة. عندما تندمج ذرات الهيدروجين ، تتشكل الذرات الأثقل وتطلق الكثير من الطاقة على شكل حرارة مشعة [1].
	I .3أنواع الإشعاع الشمسي:
	يحتوي ضوء الشمس أو ما يسمى بالإشعاع الشمسي على عدد من الموجات الكهرومغناطيسية التي ترسلها الشمس على شكل أشعة ضوئية ، حيث تحتوي الأخيرة على بعض الموجات التي يمكن رؤيتها والبعض الآخر لا يمكن رؤيته ، والطيف المرئي له لون تتراوح من الأحمر إلى البنفسجي [2]. تنقسم الأشعة الشمسية التي تمر عبر الغلاف الجوي للأرض إلى:
	I .1.3 الإشعاع المباشر: تصل أشعة الشمس إلى الأرض دون تعديل (دون انتشار بفعل الغلاف الجوي). تظل الأشعة موازية لبعضها البعض.
	I .2.3 إشعاع منتشر: عند المرور عبر الغلاف الجوي ، يواجه الإشعاع الشمسي عوائق مثل السحب
	والغبار وما إلى ذلك. هذه العوائق لها تأثير تقسيم الحزمة المتوازية إلى العديد من الحزم في جميع الاتجاهات.
	. I3.3 الإشعاع المنعكس: هذا ناتج عن انعكاس أشعة الضوء على سطح عاكس ، على سبيل المثال: ثلج  يعتمد هذا الانعكاس على البياض (القدرة العاكسة) للسطح المعني. الإشعاع العالمي هو ببساطة مجموع هذه المساهمات المختلفة كما هو موضح في الشكل التالي [3]:
	/
	الشكل I . 1 أنواع الإشعاع الشمسي: مباشر ، منتشر ، منعكس.
	I.4 الاستخدام المباشر للطاقة الشمسية:
	الاستخدام المباشر للطاقة الشمسية. ينتقل هذا الأخير إلى الأرض عبر الفضاء في شكل جسيمات طاقة ، فوتونات الإشعاع. تُستغل الطاقة الشمسية حاليًا باستخدام تقنيتين: تحويل الإشعاع الشمسي إلى حرارة بواسطة المجمعات الحرارية (التحويل الحراري الشمسي) ، وتحويله إلى كهرباء باستخدام الألواح الكهروضوئية (التحويل الكهربائي). مكنت هذه التحولات من تطوير 3 قطاعات تشغيلية:
	 للحرارة: شمسي حراري
	 للكهرباء: الطاقة الشمسية الحرارية
	 للكهرباء: الطاقة الشمسية الكهروضوئية [4].
	/
	الشكل I. .2. قطاعات استغلال الطاقة الشمسية: الطاقة الشمسية الحرارية ، والديناميكا الحرارية الشمسية  والطاقة الشمسية الكهروضوئية [4].
	5 الطاقة الكهروضوئية: . I
	. 2. 5. I الكهروضوئية في الجزائر:
	ستشارك الجزائر في الجهود التي تفرضها التنمية المستدامة ، وتضع الوسائل التي من شأنها أن تضمن للأجيال القادمة أن تطالب بمستوى معيشي لائق يمكن أن يتعرض للخطر بسبب الاختفاء التدريجي للوقود الأحفوري. التحدي الرئيسي هو الحفاظ على مرتبة الجزائر في الترتيب العالمي للدول المنتجة للطاقة.
	على الرغم من التقدم الذي أحرزته الجزائر من حيث البحث في هذا المجال وتوجه الوكالات الدولية التي تشارك فيها ، إلا أن المتخصصين فقط هم على دراية بالمساهمة الكبيرة لإدخال الطاقات المتجددة في الحياة اليومية. يتضح من المشروع الوحيد الذي كان كهربة 18 قرية شمسية نفذته سونيلغاز بين عامي 1992 و 2005. تهدف الجزائر إلى تشغيل ما يقرب من 22000 ميجاوات من الطاقة الخضراء بحلول 2035-2040 وقريبًا إطلاق دعوة لتقديم عطاءات للمستثمرين من أجل تحقيق مشروع ضخم لمحطات الطاقة الشمسية الكهروضوئية 4050 ميجاوات. سيتم تقسيم المشروع إلى ثلاث قطع كل منها 1350 ميغاواط ودعمها ببناء واحد أو أكثر من المصانع لتصنيع المعدات والمكونات لمحطات الطاقة الشمسية الكهروضوئية [6].
	3.5.I تعريف:
	تعد الطاقة الشمسية الكهروضوئية واحدة من أكثر الطاقات المتجددة استخدامًا. ينتقل إلى الأرض عبر الفضاء على شكل فوتونات وإشعاع كهرومغناطيسي. يتكون من التحويل المباشر للإشعاع الشمسي إلى كهرباء. يستخدمون المحولات الكهروضوئية أو الخلايا الكهروضوئية التي تمثل العنصر الأساسي في التحويل الكهروضوئي [7]. مبدأ الطاقة الشمسية الكهروضوئية وتحويل الإشعاع الشمسي إلى كهرباء باستخدام الخلايا الكهروضوئية.
	/
	الشكل I .3. تحويل الطاقة الشمسية إلى كهرباء.
	.4.5. I التأثير الكهروضوئي:
	التأثير الكهروضوئي هو ظاهرة فيزيائية خاصة بمواد معينة تسمى "أشباه الموصلات" والتي تنتج الكهرباء عند تعرضها للضوء. أشهرها هو السيليكون البلوري الذي يستخدم اليوم في 90٪ من الألواح الشمسية المنتجة في العالم [8].
	/
	الشكل I .4. رسم توضيحي للتأثير الكهروضوئي
	يتم الحصول على هذا التأثير عن طريق امتصاص الفوتونات في مادة شبه موصلة والتي تولد بعد ذلك أزواج ثقب الإلكترون (إثارة إلكترون من نطاق التكافؤ إلى نطاق التوصيل) مما ينتج عنه جهد أو تيار كهربائي. يمكن إنشاء عدة أنواع من المكونات من هذا المبدأ. يطلق عليهم الثنائيات الضوئية أو الترانزستورات الضوئية أو الخلايا الشمسية. يستخدم هذا التأثير الكهروضوئي بشكل خاص في الألواح الشمسية الكهروضوئية.
	1.4.5. I تعريف الخلية الكهروضوئية:
	تشكل الخلية الكهروضوئية (الخلية الكهروضوئية) العنصر الأساسي للمولد الكهروضوئي ، وهي طريقة إلكترونية ضوئية لتحويل الطاقة الشمسية إلى طاقة كهربائية. وهي مصنوعة من مواد شبه موصلة ، وعادة ما تكون من السيليكون.
	2. 4. 5. I تعريف اللوحة:
	تتكون اللوحة الكهروضوئية من مجموعة من الخلايا الكهروضوئية. في بعض الأحيان تسمى الألواح أيضًا الوحدات الكهروضوئية. عندما يتم تجميع عدة لوحات معًا في نفس الموقع ، يتم الحصول على حقل ضوئي [9].
	3. 4.5. I تعريف المجال الكهروضوئي:
	يمثل المجال الكهروضوئي وحدة إنتاج التيار المستمر للنظام. وهي مكونة من :
	 جميع الوحدات الكهروضوئية.
	 الدعامات الميكانيكية لهذه الوحدات.
	 جميع التوصيلات الكهربائية بين الوحدات .
	 تساوي الجهد بين الوحدات.
	/
	الشكل I. 5 (a) خلية,  (b) لوحة , (c) المجالات الكهروضوئية
	5. I. 5 مبدأ تشغيل الخلية الكهروضوئية:
	الخلية الكهروضوئية عبارة عن جهاز أشباه موصلات يعتمد بشكل عام على السيليكون. إنه مصنوع من صفيحتين، أحدهما P-dopedوالاخرdoped-Nمما يخلق تقاطع PN مع حاجز محتمل. عندما
	يتم تنشيط الفوتونات بواسطة أشباه الموصلات ، فإنها تنقل طاقتها إلى ذرات تقاطع PN بطريقة يتم فيها إطلاق إلكترونات هذه الذرات وإنشاء الإلكترونات(الشحنات N) والثقوب (الشحنات P). هذا يخلق فرقا محتملا بين الطبقتين. يمكن قياس هذا الاختلاف في الجهد بين وصلات المحطات الموجبة والسالبة للخلية
	/
	.6. مبدأ تشغيل الخلية الكهروضوئية Iالشكل
	I5.6 الخصائص الكهربائية للخلية الشمسية:
	لتحديد المعلمات المميزة للخلية الشمسية ، يتم قياس تطور كثافة التيار (J) كدالة للجهد (V) المطبق على أطراف الخلية في الظلام ثم تحت الإضاءة. يتم تمثيل خصائص JV النموذجية للخلية الكهروضوئية في الشكل I.7
	 
	𝐏𝐂𝐄= 
𝑷𝒎𝒂𝒙𝒇𝒐𝒖𝒓𝒏𝒊
𝑷𝒊𝒏
 =
𝑽𝒐𝒄 ×𝑱𝒔𝒄 ×𝑭𝑭
𝑷𝒊𝒏
                  (2.I)
	تعد كفاءة الكم الخارجية أو EQE (كفاءة الكم الخارجية) ، والتي تسمى أيضًا IPCE (كفاءة الفوتون الحادثة إلى الكفاءة الحالية) ، معلمة يتم دراستها بانتظام. يتوافق مع عدد الإلكترونات التي تم جمعها لكل فوتون حادث. يتم استنتاجها من الاستجابة الطيفية للخلية الشمسية كدالة لكل طول موجي (النسبة بين كثافة تيار الدائرة القصيرة لطول موجة معين على شدة الضوء لكل وحدة مساحة). يجب تحديد كل هذه الكميات في ظل ظروف إضاءة محددة ، والتي كانت مرجعًا في المجتمع الكهروضوئي منذ عام 2008. وهي تتوافق مع درجة حرارة 25 درجة مئوية وكثافة طاقة ساقطة تبلغ 100 ميغاواط. سم -2 ، مع رقم كتلة هوائية من 1.5 (AM1.5). يميز معامل AM تأثير سماكة الغلاف الجوي على الإشعاع الشمسي. عندما تصنع الشمس زاوية مقدارها 48 درجة بالنسبة إلى السمت ، يكون للضوء الساقط معامل اسمه AM1.5. يوضح الشكل I.8 [10] التوزيع الطيفي للطيف الشمسي AM1.5.
	/
	الشكل 8. I الطيف الشمسي تحت ظروف الاختبار القياسية AM 1.5 للخلايا الكهروضوئية [10]
	7. 5.I التقنيات الكهروضوئية المختلفة:
	يوجد اليوم ثلاثة أجيال رئيسية من التقنيات الكهروضوئية. يمكن أن تكون المواد الماصة لهذه الخلايا الشمسية من أشباه الموصلات غير العضوية أو العضوية أو الهجينة.
	 يجمع القطاع الأول بين تقنيات الجيل الأول من الخلايا الكهروضوئية ويتضمن خلايا تعتمد على السيليكون أحادي البلورية أو الجرمانيوم ، مخدر بشكل عام بالفوسفور أو البورون. الحد الأقصى من كفاءة هذه الخلايا التي يتم تسويقها على نطاق واسع محدود بكفاءة الحد النظري. في الواقع ، يمثل متوسط ​​كمية الإشعاع الشمسي الذي يصل إلى الأرض 51٪ من إجمالي الطاقة الواردة ، محسوبًا نظريًا بواسطة Shockley و Queisser (SQ). ومع ذلك ، لا يمكن استخدام كل الضوء الذي يصل إلى الخلية الشمسية لتوليد الكهرباء. يمكن للخلية الشمسية القائمة على السيليكون تحويل 33٪ من 51٪ من الإشعاع إلى كهرباء. بشكل عام ، القدرة للحث على تيار كهربائي في خلية شمسية يعتمد على الطول الموجي لضوء الشمس وفجوة النطاق لمادة أشباه الموصلات.
	 القطاع الثاني ، المسمى بالجيل الثاني ، ويشمل الأنظمة الكهروضوئية ذات الأغشية الرقيقة. في هذا القطاع ، نجد السيليكون غير المتبلور المهدرج ، وخلايا تيلورايد الكادميوم (CdTe) ، وخلايا النحاس الإنديوم الغاليوم (ثنائي) سيلينيد (CIGS) وخلايا كبريتيد الزنك والقصدير
	 (CZTS تشمل تقنيات الجيل الثالث الكهروضوئية الخلايا الشمسية الصبغية (DSSC) ، والخلايا الكهروضوئية العضوية (OPV) ، والنقاط الكمومية ، والبيروفسكايت. يجب أن تجمع هذه التقنيات الجديدة بين العديد من الخصائص بما في ذلك الإنتاجية العالية والاستقرار الجيد وتكلفة التصنيع المنخفضة حتى تتمكن من التنافس مع تقنية السيليكون. لهذه الأسباب ، ركز البحث في السنوات الأخيرة على الخلايا الشمسية المبنية على مواد هجينة من البيروفسكايت ، وذلك بفضل الزيادة المذهلة في الكفاءات المقاسة [11].
	/
	الشكل 9. I أمثلة على التقنيات الكهروضوئية [12].
	8.5. I مزايا وعيوب الطاقة الكهروضوئية:
	 سلبيات:
	 يعد تصنيع الألواح الكهروضوئية تقنية عالية تتطلب الكثير من البحث والتطوير وبالتالي استثمارات مكلفة.
	 لا تزال غلة الألواح الكهروضوئية منخفضة.
	 يتطلب نظام احتياطي (بطاريات) للتركيبات المنزلية.
	 تكلفة الاستثمار في تركيب الخلايا الكهروضوئية باهظة الثمن [13].
	 إيجابيات
	 موثوقية عالية لأن غالبية الشركات المصنعة للوحدات الكهروضوئية تضمن منتجاتها لمدة تصل إلى 25 عامًا
	 الخيار المعياري الذي تسهل الألواح الكهروضوئية تكييف التجميع مع تطبيقات الطاقة التي تتراوح من ملي واط إلى ميغاواط
	 انخفاض تكاليف التشغيل والصيانة.
	 هذه التكنولوجيا لها تأثير بيئي إيجابي [14].
	I. 6 مادة البيروفسكايت:
	تم اكتشاف مادة البيروفسكايت في عام 1839 في شكل CaTiO3 ، ولكن الأمر استغرق حتى عام 2000 لأول عرض لخلية بيروفسكايت الكهروضوئية [15]. يعد البيروفسكايت أحد المواد الواعدة في الوقت الحالي ويمكن أن يحل محل السيليكون في الألواح الشمسية. يمكن ترسيب البيروفسكايت في محلول ، وهذا يسمح بتحقيق الخلايا الكهروضوئية للأسطح الكبيرة. يعتمد تسويق خلايا البيروفسكايت على تحسين تكلفة التركيب مقارنةً بالسيليكون والتقنيات العضوية باستخدام مواد ماصة للضوء ومواد إلكترود ترسب بتقنيات درجات الحرارة المنخفضة ، مثل الرش والطباعة [16].
	1.6. I التركيب البلوري للبيروفسكايت:
	اجتذبت البيروفسكايت مؤخرًا الكثير من الاهتمام نظرًا لمعامل الامتصاص العالي ، وحركة حامل الشحنة العالية ، وطول انتشار الناقل العالي والكفاءة العالية. الصيغة العامة للبيروفسكايت هي ABX3 مثل: B هو معدن كاتيوني (Ti4 + ، Cd4 + ، Nb4 + ، إلخ.) ، X هو أنيون (O2- ، I- ، Br- ، Cl- ، إلخ) و A ( Ca2 +، Ba2 +، Pb2 +، إلخ.) [16].
	/
	الشكل  .I10 التراص  ثلاثي الأبعاد ثلاثي الأبعاد [16].
	/
	الشكل  I. 11 عرض تخطيطي لهيكل البيروفسكايت الكلاسيكي مع الصيغة العامة ABX3 [16].
	يتم تقسيمها إلى مجموعتين: البيروفسكايت غير العضوي ، والتي تكون على شكل أكاسيد ، والبيروفسكايت الهجينة  التي يمكن أن تكون غير عضوية (عضوية - غير عضوية) [17].
	2. 6. I أكاسيد ABO3 بيروفسكايت:
	أثارت أكاسيد البيروفسكايت المعقدة اهتمامًا كبيرًا وكانت موضوع دراسة مكثفة لأكثر من 50 عامًا. . الصيغة الكيميائية للبيروفسكايت هي نوع ABO3 المكون من الكاتيون ثنائي التكافؤ A والكاتيون المعدني B والأكسجين كأنيون [18].
	3. 6. I البيروفسكايت الهجين:
	تمت دراسة البيروفسكايت المهلجن بشكل مكثف منذ عام 2012. X عبارة عن هاليد (Cl- أو Br- أو I-) ، ويمثل B معدنًا أيونيًا ثنائي التكافؤ مثل Pb2 + أو Sn2 + ولكن أيضًا Cu2 + أو Co2 + أو Fe2 + أو Mn2 + أو Cr2 + أو Ge2 + أو Eu2 + أو Cd2 + أو Yb2 +. يمكن أيضًا أن تكون هذه البيروفسكايت المهلجنة غير عضوية تمامًا عندما يكون الكاتيون A قلويًا ، مثل السيزيوم Cs + [19].في مجال الخلايا الكهروضوئية ، أثارت البيروفسكايت الهجين المهلجن حماسًا كبيرًا نظرًا لأنها قدمت أفضل أداء تحويل. تم أيضًا تصنيع الخلايا الأولى المعتمدة من البيروفسكايت باستخدام الصيغة الكيميائية CH3NH3PbI3 (أو MAPI). ]. الصيغ الأكثر شيوعًا هي FAPI أو MAPBr أو MASnCl أو CsPbX3. بشكل عام ، غالبًا ما يرتبط الكلور باليود (MAPICl.)
	من السهل تصنيع مواد البيروفسكايت هذه ، بدءًا من الحلول بتقنيات بسيطة ومنخفضة التكلفة مثل: لفة إلى لفة ، والرش ، إلخ.
	يعرض التركيب البلوري للبيروفسكايت انتقالات طورية ، والتي قد تكون بسبب تأثير حجم المكون ، أو بسبب الظروف الخارجية مثل درجة الحرارة والضغط ،البيئة المؤكسدة / المختزلة. إحداث تشوهات في الرابطة BX ، مما يتسبب في حدوث تحول في مجسم ثماني السطوح BX6 ، مما يؤثر على التناظر البلوري [17].
	4.6. Iعامل تحمل Goldshmid:
	يقدم عامل التسامح الكمي الذي يجعل من الممكن تصنيف البيروفسكايت المختلفة وفقًا لهياكلها ، بناءً على نصف القطر الأيوني للأيونات المختلفة A و B و X المشار إليها على التوالي rA و rB و rX. من خلال النظر إلى كل مكون على أنه كرة صلبة ، حيث يكون كل أيون على اتصال عندما يتم التحقق من بنية نوع أرسطو ، نحصل بعد ذلك على العلاقة:
	𝐭=𝐫𝐀 + 𝐫𝐱 /√ 𝟐 (𝐫𝐁 + 𝐫𝐱)         (3.I)
	ومع ذلك ، فإن العامل t هو إرشادي فقط وليس مكتفيًا ذاتيًا في تحديد الهيكل ، ولكن غالبًا ما يسمح إطار قيمته للجميع بالحصول على فكرة عن البنية  المعتمدة
	 
	الشكل I. 12 الهياكل البلورية الممكنة للبيروفسكايت (a) مكعب (b) رباعي الزوايا و (c) معين
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	6.III كثافة الحالات الالكترونية Density Of States (DOS)
	كثافة الحالات ( (DOS هي كمية مادية مهمة لفهم الخصائص الفيزيائية للمادة، ويتم تحديد معظم خصائص النقل على أساس معرفة كثافة الحالات. كما جعل من الممكن معرفة طبيعة الروابط الكيميائية في مادة ما (عن طريق حساب معدلات احتلال كل حالة ذرية) وبالتالي، نقل الشحنة بين الذرات.
	في فيزياء الحالة الصلبة، تحدد الكثافة الإلكترونية للحالات عدد الحالات الإلكترونية التي تمتلك طاقة معينة في المادة المدروسة.
	للحصول على فكرة عامة عن أصل البنية الإلكترونية للنطاقات، قمنا بحساب الكثافة الكلية والجزئية للحالات للمركب Cs2SnI6باستخدام تقريب GGA. وmBJ-GGA وLDA وmBJ-LDA.
	من اجل معرفة أصل بنية عصابات الطاقة الالكترونية، قمنا بحساب كثافة الحالات الكلية والجزئية للمركب   Cs2SnI6 حيث استخدمنا لحسابها تقريب GGA , mBJ-GGA ، LDA، وmBJ-LDA

