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Le PbZr1.Tix03 (PZT) est une pérovskite mixte possédant de nombreuses propriétés, dont certaines sont
déja utilisées dans I'industrie, ce qui en fait un matériau encore tres étudié a I’heure actuelle, malgré la
toxicité du plomb et de ses oxydes. Nous nous sommes intéressés a la spectroscopie d’absorption IR de ¢
composé, tant au niveau expérimental que théorique. Pour cela, nous avons réalisé des modélisations, en
utilisant la Théorie de la Fonctionnelle de la Densité (DFT) périodique, afin d’aider a I'interprétation des
spectres expérimentaux réalisés sur la ligne AILES du synchrotron SOLEIL.

Nous avons commencé par modéliser les composés de base du PZT : le PbTiOs (PT) et le PbZr0s3 (PZ). Nos
résultats reproduisant trés bien les données de la littérature sur ces deux composés, nous avons pu faire
une analyse de leur spectre d’absorption IR. D’autre part, leur modélisation nous a permis de déterminer
des parameétres de calcul transférables et de les appliquer au PZT en utilisant la méthode de la
supermaille, couplée a une analyse statistique. Les résultats obtenus sont prometteurs pour
Iinterprétation, car comparables aux spectres expérimentaux. Enfin, nous nous sommes intéressés a la
modélisation de couches ultraminces et de lacunes d’oxygéne, dans le but de voir leur effet sur le spectre
IR du PT.
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