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THEME
« Détermination des propriétés thermiques et élastiques des métaux et des intermétalliques : Etude ab initio et modèle Quasi-Harmonique de Debye»
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Résumé :
[bookmark: _GoBack]Cette étude a pour but la détermination par des calculs ab initio des propriétés élastiques de certains métaux : Al, Cu, Fe, Nb et de l’intermétallique FeAl. En plus, l’évolution en température des paramètres structuraux a été prédite en utilisant le modèle quasi-harmonique de Debye.  On a utilisé l’approche de Mehl pour déterminer l’énergie totale de la structure sous déformations. Pour la détermination de C11 et C12 une déformation orthorhombique a été appliquée. Pour le C44 une déformation monoclinique a été appliquée. Ainsi toutes les constantes élastiques ont été déterminées avec succès. Les anisotropies ont été déterminées par l’approche de Reuss, Hill et Voigt. La vitesse du son dans le matériau, la température de Debye ainsi que les coefficients de Poisson et de Young ont été prédits. 
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