

    Dans notre cas, nous nous sommes particulièrement intéressés au composé  Ce15B8N25 renfermant à la fois des atomes d'azote isolés et des entités anioniques BN3 (de symétrie D3h ou déformées) fortement chargées au sein d'une trame métallique constituée d'ions cérium.
Notre travail consiste notamment en la détermination de la charge exacte portée par Fanion BN3X- dans le cristal. En effet, la structure électronique d'un système cristallin est souvent interprétée à partir de celle des différents fragments qui le composent. En précisant les principales interactions entre fragments, il peut être possible de comprendre les particularités structurales et l'origine des propriétés du matériau.

ce mémoire est composées de six chapitres l'introduction générale fait l'objet du premier chapitre 
Le second chapitre de ce mémoire est consacré à un rappel théorique sur le calcul ab initio : SCF, Self Consistent Field (cadre de Hartree-Fock-Roothaan) et post SCF (calcul perturbationnel Môller Plesset).

Dans le troisième chapitre, nous présentons l'aspect structural du composé étudié.
Le quatrième chapitre sera consacré à l'étude théorique de l'entité BN3X- symétrique à l'état isolé. Une modélisation de l'environnement cationique autour de cet anion est proposé. En effet, un calcul quantique ab initio direct sur la maille élémentaire est quasiment impossible à réaliser, en raison de sa complexité.
Dans le cinquième chapitre, nous étudions l'entité BN3X-  déformée, à l'état isolé puis dans un environnement cationique.
Enfin, nous terminerons par une conclusion générale, permettant de dégager les résultats de ce travail ainsi que les perspectives qu'il ouvre.
