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/ Résumeé \

Le but de notre travail est de calculer les propriétés structurale et électronique du

composé AB204 procédant la structure spinelle. Nousavons utilisé une simulation
numériqueavec le code SIESTA en utilisant les deux approximations GGA-PE et LDA-CA.
Nous avons calculé les bandes d’énergie, ces derniers ontmontré un bon accord avec les
valeurs expérimentales déja publié.

Mots- clés : AB204,Théorie de la densité fonctionnelle, GGA-PBE et LDA-CA

\_ J
/ Abstract \

The aim of our work is to calculate the structural and electronic properties of the spinel
compound AB204. We used a numerical simulation with the SIESTA code using the two
approximations GGA-PE and LDA-CA. We have calculated the energy bands, they show
good agreement with the experimental values already published.

Keywords :AB204 , density functional theory , GGA-PBE and LDA-CA
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