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Résumé
Dans notre travail, la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) a été utilisée pour la modélisation des interactions interatomiques dans des systèmes diatomique
 et 
 triatomique et dans des solides cristallins.  
Dans la première partie, à l’aide de la méthode ab 
initio
, nous avons modélisé les systèmes de molécules diatomiques pour calcul
er
 l’énergie et la distance de liaison 
 interatomique 
à l’état d’équilibre. Les résultats trouvés montrent que le pseudo potentiel 
Troullier
-Martins décrit bien l’interaction interatomique. L’énergie de liaison des systèmes diatomiques a été reproduite par les potentiels empiriques à deux corps. Cela nous a permis de définir les types d’interaction
 existants
. Le même calcul à été 
exploit
é 
afin
 de détermin
er
 les propriétés énergétiques 
des molécules à trois atomes en utilisant 
cette fois-ci 
les potentiels harmoniques pour 
déterminer les constantes de forces.
A partir du calcul de l’énergie totale en fonction du volume
 obtenue par la méthode 
ab 
initio
, et en utilisant l’équation d’état de 
Murnaghun
 nous avons déterminé d’une part, les 
paramètres structuraux
 
tels, 
l’énergie d’équilibre, le paramètre de maille et le coefficient de compressibilité pour les éléments simples 
Al, Li, Si, C et pour les 
composés binaires 
B
2
-
AlLi
, B
2
-
SiC
, A
4
-
SiC
, L
12
 Al
3
Li
 
et d’autre part nous avons calculé
 
l’énergie de cohésion des éléments simples et l’énergie de formation des composés binaires.
Les résultats théoriques
 obtenus
, montrent que les éléments simples, sont très stables. Ceci, est en accord avec les résultats de la littérature.
Nous avons aussi calculé l’énergie d’adsorption des gaz dopés sur une surface d’
a
luminium : H, H
2
, O, O
2
, N, N
2
, OH, NO et CO.
)
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