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SystemLabel cu2o
NumberOfAtoms ]
NumberOfSpecies 2

%block ChemicalSpeciesLabel
129 Cu
2 8 0

%endblock ChemicalSpecieslLabel

LatticeConstant 1 Ang
%block LatticeParameters

4.236 4.236 4.236 90.0 90.8 90.0
%endblock LatticeParameters

AtomicCoordinatesFormat MotScaledCartesianAng

%block AtomicCoordinatesAndAtomicSpecies
g.00 g.00 g.00 1

2.11 2.11 2.11 1
3.17 1.85 1.5 2
1.85 3.17 1.5 2
3.17 3.17 3.17 2

1.85 1.85 3.17 2

%endblock AtomicCoordinatesAndAtomicSpecies

MeshCutoff 150.8 Ry
PAOQ.Basissize DZP
MaxSCFIterations 300
DM.Tolerance 5.d-4
DM.NumberBroyden 4
DM.NumberPulay 1
DM.MixingWeight B.05
SolutionMethod diagon
XC.functional GGA
XC.authors PBE

%block kgrid.MonkhorstPack
13 6 © 6.
4 13 g 0.
4 4 13 6.

%Zendblock

AtomicFormat Ang

%block ProjectedDensity0fStates

-20.00 +20.00 0.5600 500
%endblock ProjectedDensity0OfStates
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Abstract:

In this work, we have done a theoretical study of the structural and electronic properties of
Cu,O semiconductor crystals. The aim is to verify the structural properties of the lattice
constant, the density of states, the structure of the energy bands, .... using the Siesta program

within the framework of the density dependency theory DFT.

The results obtained were close to the available experimental and theoretical results about

copper oxides for exemple ag,=4.236A and By,=120Gpa E,=3.7eV a(w)-1.4.10°cm™!

Key words :Cu,0, structural and electronic properties, siesta, DFT,GGA.

Résumé :

Dans ce travail, nous avons réalisé une étude théorique des propriétés structurelles et
¢lectroniques des cristaux semi-conducteurs Cu,O . Le but est de vérifier les propriétés
structurelles de la constante de réseau, la densité d'états, la structure des bandes d'énergie,
en utilisant le programme Siesta dans le cadre de la théorie de la densite-dépendance
DFT.

Les résultats obtenus étaient proches des résultats expérimentaux et théoriques
disponibles sur les oxydes de cuivre par exemple age=4.236A et Bne=120Gpa E,=3.7
a(w )=1.4.10°cm™

Mots clés : Cu,O , propriétés structurales et électroniques, Siesta, DFT, GGA .



