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Afin de pouvoir utiliser les nouveaux matériaux semi-conducteurs dans les domaines de 
l’électronique et de l’optique, il faut parvenir à comprendre leur «structure électronique», ou 
plus précisément le positionnement des niveaux d’énergie des électrons impliqués dans 
l’absorption / émission d’un photon. Les propriétés électroniques, sensibles à la composition 
chimique et à la structure du matériau, sont  théoriquement accessibles en résolvant les 
équations de la mécanique quantique sur ordinateur. Ce travail porte sur des simulations 
théoriques de la structure électronique de semi-conducteurs binaires constitués d'indium (ou 
du gallium) et de sélénium, ainsi que de leurs "dérivés" à base de cuivre. La stabilité relative 
des phases cristallographiques de certains composés In-Se et Ga-Se a été évaluée, ce qui a 
permis d’expliquer certaines tendances connues et de formuler des prédictions. Les résultats 
obtenus seront particulièrement utiles dans le domaine du photovoltaïque.


