	Résumé :
Les travaux effectués dans le cadre de cette thèse concernent des études théoriques de simulation basées sur des calculs ab-initia est autours des nanomatériaux scintillateurs  à base des oxydes dopés au ion cérium trivalent (Ce3+). Le travail de thèse  est porté sur quatre type matériaux inorganiques nanostructures à savoir ; Y2O3 : Ce3+, Y3AL5O12 (YAG) : Ce3+, X2-Y2SiO5 : Ce3+ et YPO4 : Ce3+. Ces matériaux à l’échelle nanométrique ont été préparés par la méthode sol gel. La technique de diffraction des rayons X  a été utilisée pour vérifier la structure et déterminer les tailles des cristallites. Les spectres d’émission et d’excitation de la photoluminescence à la température ambiante ont montrés les transitions optiques du Ce3+.  Le code Vienna Ab-initio Simulation Package appelé VASP a été utilisé pour les calculs de simulation. Les calculs théoriques autours des propriétés structurales et électroniques des nanomatériaux. Les positions des  niveaux 4f et 5d du Ce3+ par rapport à la structure de bande matériau hôte ont été déterminées. A la lumière des résultats des calculs, des  comparaisons avec les résultats expérimentaux ont été effectuées.
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