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Présentation

Objectifs

Comprendre et interpréter les résultats d'un calcul de physico-chimie quantique sur des solides.
Appréhender les relations entre échelles microscopique et macroscopique.

Syllabus

Notions de physique du solide (Gaz d’électrons ; Bandes d’énergie ; Fonctions de Bloch).

Application de la DFT à l’étude de systèmes cristallins (énergie de cohésion, paramètres cristallins, constantes élastiques, propriétés 
électroniques, structure de bandes, énergie de surface, réactivité de surface vis à vis de petites molécules…).

Code de calcul.
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