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1.462 0.004
1.320 0.005
1.16 0.006
1.03 0.007
1.91 0.008
0.783 0.009
0.44 0.010
0.38 0.011
0.301 0.012
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1.83 0 (7,7)
1.724 0.001
1.586 0.002
1.464 0.003
1.382 0.004
1.260 0.005
1.00 0.006
0.903 0.007
0.764 0.008
0.642 0.009
0.523 0.010
0.30 0.011
0.228 0.012
1.834 0 9,9)
1.704 0.001
1.423 0.002
1.200 0.003
1.172 0.004
1.00 0.005
0.860 0.006
0.642 0.007
0.520 0.008
0.320 0.009
0.184 0.010
0.10 0.011
0.05 0.012
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Résumé

Dans ce travail, nous avons mené une étude structurale et électronique de
'oxyde de zinc ZnO, en utilisant la théorie de la fonction de densite¢ (DFT),
cette étude a été réalisée en utilisant le programme siesta et en utilisant
I'approximation généralisée (GGA), ot nous avons calculé les constantes de
cellule primaire et trouvé nos résultats sont proches des résultats des résultats
de la théorie et d'autres appliqués, et de nombreuses propriétés électroniques
du composé¢ d'oxyde de zinc ZnO ont été calculées, telles que: la structure
des bandes d'énergie, la densité des états totaux et partiels ..... qui nous a
montré que ce composé possede des caractéristiques particulieres lui

permettant d'entrer dans la composition des composés électroniques.

Abstract

In this work, we conducted a structural and electronic study of zinc oxide
ZnO, using the density function theory (DFT), this study was carried out
using the siesta program and using the generalized approximation (GGA),
where we calculated the primary cell constants and found our results are close
to the results of the results of the theory and Other applied, and many of the
electronic properties of the zinc oxide compound ZnO were calculated, such
as: the structure of the energy bands, the density of total and partial states.....
Which showed us that this compound has special features that enable it to be

included in the composition of electronic compounds



