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Abstract :

In this work we have studied the physical properties of the perovskite compounds with
the formula AgMCl; the ideal cubic case where we dealt in this study with the structural
electronic and optical properties of the two compounds AgBaCl; and AgBaCl;.For that
propose pseudo-potential plane wave methods implemented in the CASTEP code within the
generalized gradient approximation GGA has been used in the calculation The authors results
are accordant with data existing is a semiconductor.optical parameters calculated in the energy
range of 0-40eV. The study of these cmpounds reveals their potential as candidates for
optoelectronic devices.

Keywords: perovskite. DFT. GGA. Electronic properties. Structural parameters.

Résumé :

Dans ce travail nous avons étudié les propriétés physiques des composes perovskites de
formule AgMCl; dans le cas cubique idéal ou nous avons traité dans cette etude les propriétés
structurelles électroniques et optiques des deux composes AgSrCl; et AgBacCl;.en utilisant la
méthode des ondes planes et pseudo-potentiel qui a ete mis en oeuvre au code CASTEP selon |
approximation de gradient generalisée dans les calcules. Les resultats de la recherché etaient

conforms a la litérature théorique. La structure de bande éléctroniques calculées a indique que
les composes est un semiconducteurs .les proprieties optiques calculés dans la

gamme d énergie de 0 eV — 40 eV .letude de ces composes revéle leur potential en
tant que candidats pour des applications industrielles photovoltaiques.

Mots clés : perovskites. DFT. GGA. Paramétes électronique. optiques



	c229d930c27779bbf1b2e48394a87e217da3babd493b17ffba9a390855c2d19e.pdf
	N° d’ordre : ……………
	d3dd47dcbed50a10134af433d18d2293ee7afdef90e41b6463b84a11df4a2abb.pdf
	5f60e501bc1c92bd0effc6672bd0149803239cdfe3d686191434d7089df57f77.pdf
	d7b8bd189e190692a2049439b0ef59eb6f59ac252063267b727e4528ae099082.pdf
	052ff7a05f5544cc2e20a6f8885d0af2ae7b13f25ce0fbebd74a0302a340cd81.pdf

	2267287e4378827f3152e8fbcc3c840ff4f00cd88a6082c5c491c1c1cbfe261d.pdf
	0c852ae6a57f0cbc21719d79da6f0136f66500b5f588be83c0bf40974a02da19.pdf
	82056281400a91ec61c516ea3e62a409e730d80b9a84ab280be6a2c3034d987a.pdf
	48ad1b5fa3a512a9951b264e39311e13ae141b10fc128b9a5fb74c3f450bd907.pdf
	ad40d0bbf057d1c592dbcb533ff0e57c15a393d82b5303378484b1ee142cab1f.pdf


