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Résume

Dans ce travail, nous avons étudié une théorie pour comparer les deux
composes lI'oxyde de zinc ZnO et I'oxyde de béryllium BeO en déterminant
les propriétés structurelles, électroniques et optiques des deux composés.
Pour le calcul, nous avons utilisé le programme siesta sous la théorie DFT,

et des approximations GGA et LDA.

Mots-clés: ZnO. BeO. DFT.

Abstract

In this work, we studied the theory of comparing ZnO and BO, by
identifying the structural, electronic and optical properties of the two
compounds. For the calculation we used the siesta program under the DFT
theory and the GGA and LDA approximations .

Keywords: ZnO, BeO, DFT



