
Résumé 

  

Actuellement, l’intérêt  est porté  sur  les semi-conducteurs à base chalcopyrite,  

principalement le groupe d’alliages CuInX2(X=S, Se, Te), dans les applications 

photovoltaïques. Ils ont un rôle primordial dans les piles solaires en couches minces, vu 

l’importance de leurs propriétés électroniques et optiques.   

Notre travail consiste, de ce fait, à étudier la structure électronique et déduire en même temps 

les propriétés optiques de ces composés en utilisant les différentes approximations incluses 

dans le calcul de premier principe (ab initio) de la  théorie de fonctionnelle de la densité 

(DFT). 

Ainsi, les structures de bandes, les énergies de gap et les densités d’états sont bien 

déterminées et améliorées par l’utilisation d’une nouvelle approximation EV-GGA. 

On montre aussi que ces composés ont des propriétés optiques très importantes (coefficient 

d'absorption, indice de réfraction, coefficient d'extinction …etc.). 

  

Mots clés: calculs ab initio, propriétés  électroniques et optiques des CuInX2(X=S, Se, Te). 

 

Abstract  

 

Again, the interest is related to the semiconductors at base chalcopyrite mainly the groups 

alloys CuInX2 (X=S, Se ,Te) in the application photovoltaic, and their principal roles in the 

solar cells in layers thin; because of importance’s of their electronic and optical properties . 

Our work consists, of this fact to study the electronic structure and to deduce at the same time 

the optical properties as of the components by using the various approximations included in 

calculation from first principle (ab initio) of the theory from functional calculus’s from 

density (DFT).  

Thus the structures of band, energies of gap and the densities of states well defined and are 

improved by use new an approximation EV- GGA. 

 It is also shown that these compensating have properties optics very significant which 

(coefficient d' absorption, l' index of refraction, coefficient d' extinction…..). 

 

Keys words: calculations ab inito, electronic and optical properties of CuInX2 (X=S, Se, Te) 

 ملخص 

 ٔجّ انخصٕص ٖحذيذيت ٔ تى انتزكيز عم-اث قاعذة َحاسيت" انُصف انُاقهت"تٕجّ يجذدا اْتًاو انباحثيٍ حٕل انًٕاد 

 (CuInX2 ;  X=S, Se, Te)   عهٗ انخلائط

نك عهٗ يستٕٖ انتطبيقاث في انتزكيباث انضٕئيت انكٓزبائيت ٔ أْى أدٔارْا في انبطارياث انشًسيت عم شكم طبقاث ٔ  

. َظز ا لأًْيت خصائصٓا الانكتزَٔيت انبصزيت رقيقت 

يٓذف عًهُا إنٗ دراست انٓيكهت الانكتزَٔيت ٔاستخلاص انخصائض انبصزيت نهًكَٕاث باستعًال يختهف انحساباث انتقزيبيت  

"DFTنهكثافتة نًٕجٕدة ضًٍ حساباث انًبذأ الأٔل يٍ انُظزيت انٕظيفي " 

 

     ٔ انكثافت تكٌٕ قذ حذدث بذقت ٔ تى تحسيُٓا بالاستعاَت بحساباث تقزيبيت جذيذة PAGٔعهيّ فٓيكهت شزائط ا نطاقت ٔطاقت

GGA-EV 

سُبزٍْ أيضا أٌ نٓذِ

CuInX2(X=S, Se, Te) 

 


