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Abstract

This work deals with structural, electronic and optical properties of cubic perovskite CsPbls
material. The aim of this contribution is to study such properties for CsPbls in order to see the
possibility of using the material under focus in optoelectronic and photovoltaic applications. For
that purpose, ab initio pseudo-potential plane-wave method as implemented in the CASTEP code
within the generalized gradient approximation has been used in the calculations. The authors
results are accordant with data existing in the present literature. The computed electronic band
structure indicated that the material of interest is a semiconductor with a direct band gap of 1.72
eV. Moreover, the material in question is found to have a high absorption coefficient (> 10* cm
1. Its static dielectric constant and static refractive index are determined to be 6 and 2.45,
respectively. The studied properties of the material under focus suggest that this material could

be a promising candidate for optoelectronic and photovoltaic applications.



Résumé

Cette étude vise a traiter les propriétés structurelles, électroniques et optiques du composé
de pérovskite cubique (CsPbls). Le but de cette contribution est d'étudier quelques propriétés
pour CsPbl3 afin de voir la possibilité d'utiliser le composé a I'étude dans les applications
optoélectroniques et photovoltaiques. A cette fin, en utilisant la méthode des ondes planes et
pseudo-potentiel qui a été mis en ceuvre au code CASTEP selon l'approximation de gradient
généralisée dans les calcules (GGA). Les résultats de la recherche étaient conformes a la
littérature théorique. La structure de bande électronique calculée a indiqué que le composeé est un
semi-conducteur avec une bande interdite directe de 1,72 eV. De plus, le composé en question
s'avére avoir un coefficient d'absorption élevé (> 10*cm™).Sa constante diélectrique statique et
son indice de réfraction statique sont déterminés respectivement a 6 et 2,45. Les propriétés du
composé étudié indiquent que ce matériau pourrait étre un candidat prometteur pour les

applications optoélectroniques et photovoltaiques.



