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Résumé

Dans cette étude ,nous avons examiné les propriétés structurales et électroniques du
composeé Cag75Beg 5B, obtenu par dopage du composé d'origine diporide de calcium avec
25% de beryllium Be. L'étude a éte réalisée en utilisant le programme wien2k base sur la
théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) avec une approximation de gradient
genéralise(GGA). Le but était de calculer les constantes du réseau et le volume de la
structure, ainsi que de déterminer la densité des états électroniques et la densité de charge.
Nous espérions utiliser ce composé pour améliorer les limites d'utilisation de I'imagerie par
résonance magnétique et d'autres application.

Mots clés: diporide de calcium CaB2, théorie de la densité dépendante(DFT), programme
wien2K, appareil IRM,

Abstract

In this work, we studied the structural and electronic properties of the compound
Cap.75Beo 25B: obtained by doping the original compound calcium diboride with 25%
beryllium (Be). The study was conducted using the wien2k program based on density
functional theory (DFT) with a generalized gradient approximation (GGA). The aim was to
calculate the lattice constants and volume of the structure, as well as to determine the
density of electronic states and charge density. We aimed to use this compound to enhance
and improve the limits of application in magnetic resonance imaging and other application.

Keywords: calcium diboride CaB, , Density Functional Theory DFT, wien2k program,
magnetic Resonance Imaging MRI
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