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Condition: New. Publisher/Verlag: Éditions universitaires européennes | Une étude par la Fonctionnelle de la Densité | _Depuis l avènement du
transistor, beaucoup d études ont été entamées sur les faces des cristaux, comme le titanate de baryum, utilisé en électronique, en électricité et dans
les mémoires des microprocesseurs. Dans notre travail nous avons utilisé ce cristal, dans sa phase cubique, la face (001), comme support dans une
réaction catalytique. Cette étude a été faite pour la première fois, une étude théorique en ab initio basant sur la Théorie de la Fonctionnelle de la
Densité (DFT), à l aide du code de calcul Dacapo, à partir des premiers principes. L étude de cette face (001) montre que la face à terminaison BaO
est plus stable que celle à terminaison TiO2. Pour la surface à terminaison BaO, nous avons étudié les sites apicaux Ba et O, le site ponté Ba-O. Cette
surface adsorbe fortement l atome d oxygène O et la molécule O2 et casse la molécule NO en adsorbant les atomes dissociés fortement . Pour la
surface à terminaison TiO2, les sites apicaux Ti et O, le site ponté Ti-O et le site apical Ba de la 2ième couche ont été explorés . | Format: Paperback |
Language/Sprache: fre | 200 pp.
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