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Description du sujet :

Equipe de recherche : Modélisation multi-échelle des systemes chimiques.

Les propriétés des complexes de métaux de transition tels que le platine, l'iridium et
le ruthénium sont a l'origine de capacités d’émission remarquables faisant de ces composés
des candidats prometteurs pour I’élaboration de matériaux électroluminescents. Ces derniers
sont notamment utilisés dans plusieurs domaines a savoir la production de lumiere au sein de
diodes électroluminescentes. La lumiere émise est modulée en fonction de la nature du ligand
mis en jeu. Dans ce mémoire de Master, on fait appel a des calculs théoriques en utilisant
les méthodes basées essentiellement sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT/
TD-DFT) pour interpréter les propriétés électroniques et spectroscopiques d’une série de ces
complexes en fonction de la nature des ligands.

Mots clés (cing maxim.) : Structure électronique, propriétés spectroscopiques, DFT

Note Une fois cette fiche diment remplie, veuillez I’envoyer par courriel a I’administrateur de
site web du département a l’adresse : samir.kenouche@univ-biskra.dz .
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