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Résumé
Dans ce présent travail, nous étudions les propriétés électroniques et

magnétiques des nanostructures de germanium pures et de germanium
dopées par le cuivre (CuGen) dans le rang de 2 a 20 atomes. Ce travail
est purement théorique et se fait dans le cadre de la théorie de Ia
fonctionnelle de la densit¢é (DFT) avec les pseudopotentiels implémentés
dans le code de calcul SIESTA. Le but de ce present travail est de faire
une investigation des  proprietes  structurales,  électroniques et
magnétiques de ces systéemes de tres faibles tailles. Nous avons montre
qu’il existe une forte corrélation entre les propriétés électroniques et
magnétiques de ces nanostructures avec les propriétés structurales de ces
petits systemes. Les résultats obtenus montrent que les tailles des
systemes influents considérablement sur la structure et les propriéteés
électroniques et magnetiques des clusters de CuGen. Nous avons aussi
montré que le dopage avec un atome de cuivre influe d’une manicre
significative sur la stabilitt des clusters initiaux de germanium pur et
que les énergies de cohésion augmentent avec I’augmentation de la taille
des clusters. Les gaps HOMO-LUMO des clusters de Gen et CuGen
diminuent lorsque la taille des clusters augmente. Les gaps

HOMO-LUMO en spin up sont nettement plus élevés que les gaps en
spin down. Ce qui acquiere a nos clusters une propriété importante qui
pourra avoir de répercutions sur beaucoup d’éventuelles applications en
nanotechnologie a D’avenir comme la dans le domaine de la spintronic.
Le moment magnétique differe d’un cluster a un autre et dépond de Ia
taille, de la structure de ces clusters et essentiellement de la position de
I’atome Cu dans les clusters et de la distance entre I’atome de Cu et les
atomes Ge voisins. Par ailleurs et pour plus de détails sur le
comportement  électroniques  des ces  systemes, les  potentiels
d’ionisation, les affinités ¢lectroniques, les duretés chimiques et les
densités d’états totales et partielles sont calculés et analysés.
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