Calcul des propriétés électroniques ab-initio de VC
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Résume

La structure électronique des VC est fondamentalement intéressante et
technologiquement import ante. Avec le code de simulation WIEN2k,
nousavons effectué des calculs de propriétés électroniques en utilisant la
théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT)dans D’approximation de
gradient généralis¢ (GGA).Les densités d’états et les structures des
bands d’énergie des VC ainsi que les résultats obtenus sont en accord
avec celles trouvées dans la Ilittérature ainsi que les résultats
expérimentaux disponibles.
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