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Résumé

Ce mémoire présente une étude théorique des propriétés structurales, électroniques et optiques des
perovskites doubles sans plomb K2AgSbCls et K2CuSbCls. Les calculs ont été réalisés dans le cadre
de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) avec 'approximation GGA-PBE, en utilisant
le code CASTEP. Les résultats montrent que les deux composés cristallisent dans une structure
cubique de type double perovskite (groupe d'espace Fm 3 m) et sont géométriquement stables.
L'analyse des structures de bandes révele que K2AgSbCls posséde un gap indirect d'environ 1.327
eV, tandis que K>CuSbCls présente un gap plus étroit d'environ 0,646 eV. La substitution de
l'argent par le cuivre réduit significativement le gap et améliore l'activité optique dans le domaine
des basses énergies. Les deux matériaux présentent une forte absorption optique et une réponse
di¢lectrique importante, ce qui les rend prometteurs pour des applications en optoélectronique et
photovoltaique.

Mots-clés : Perovskites doubles sans plomb, DFT, CASTEP, propriétés €lectroniques, propriétés
optiques, K2AgSbCls, K2CuSbCls
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Abstract

This thesis presents a theoretical study of the structural, electronic, and optical properties of the
lead-free halide double perovskites K2AgSbCls and K2CuSbCls. The calculations were performed
within the framework of Density Functional Theory (DFT) using the GGA-PBE approximation,
employing the CASTEP code. The results show that both compounds crystallize in a cubic double
perovskite structure (space group Fm3m and are geometrically stable. Band structure analysis

reveals that K:AgSbCls possesses an indirect band gap of approximately 1.327 eV, while
K2CuSbCls exhibits a narrower band gap of about 0.646 eV. Substituting silver with copper
significantly reduces the band gap and enhances optical activity in the low-energy region. Both
materials exhibit strong optical absorption and significant dielectric response, making them
promising candidates for optoelectronic and photovoltaic applications.

Keywords: Lead-free double perovskites, DFT, CASTEP, electronic properties, optical
properties, K2AgSbCls, K2CuSbCle.
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