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Le travail porte sur l’optimisation et l’utilisation des fonctionnelles hybrides dans le cadre de 
la théorie de la fonctionnelle de la densité pour la caractérisation des matériaux pertinents 
dans  le  domaine  de  photovoltaïque  :  (i)  les  systèmes  mixtes  Cu(In/Ga)(S/Se)2  de  type 
chalcopyrite, notamment dopés avec des métaux alkalins, en vue de la réalisation de cellules 
photovoltaïques  “en  tandem”,  et  (ii)  le  silicium vieilli  sous  rayonnement  visible  à  haute 
temperature.


