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Résumé 

Ce mémoire présente une étude théorique des propriétés structurales, électroniques et optiques des 
perovskites doubles sans plomb K₂AgSbCl₆ et K₂CuSbCl₆. Les calculs ont été réalisés dans le cadre 
de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) avec l'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 Fm3ഥ m) et sont géométriquement stables. 
L'analyse des structures de bandes révèle que K₂AgSbCl₆ possède un gap indirect d'environ 1.327 
eV, tandis que K₂CuSbCl₆ 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 
diélectrique importante, ce qui les rend prometteurs pour des applications en optoélectronique et 
photovoltaïque. 

Mots-clés : Perovskites doubles sans plomb, DFT, CASTEP, propriétés électroniques, propriétés 
optiques, K₂AgSbCl₆, K₂CuSbCl₆ 

 لملخصا

 صلرصاا من لخا دوجمز فسكايتولبير لبصريةا و نيةولالكترا و لهيكليةا للخصائص نظرية سةدرا لعملا اذه ميقد
  .K₂AgSbCl₆ et K₂CuSbCl₆ 

 CASTEP. برنامج لباستعما لكذ و GGA-PBE بتقريب (DFT)  يفيةظلوا لكثافةا نظرية راإط في تلحساباا جريتأ     
غية الفرالمجموعة ا (دوج لمزافسكايت ولبيرع افي بنية مكعبة من نوران لمركبين يتبلواكلا أن لنتائج ت اهرأظ

(Fm3ഥm ندسياان هما مستقرو ه. 
فولط بينما يمتلك ون لكترإ 1.327ـ بر تقدة غير مباشر ةيمتلك فجو K₂AgSbCl₆أن نية ولالكترت النطاقاايكشف تحليل بنية 

K₂CuSbCl₆ فولط ون لكترإ 0.646 ـبر ضيق تقدة أفجو. 
تين دلماا تظهر كلتا .لمنخفضةالطاقة افي منطقة ي لبصرط النشاايحسن ق ولنطاة ايقلل بشكل كبير من فجوس لفضة بالنحاال استبدإن إ

  .ضوئيةولكهروالبصرية انية ولإلكترت اعدتين للتطبيقاوامما يجعلهما ، مهمة لةزستجابة عاوامتصاصاً بصرياً قوياً ا
 
 ،نيةولإلكتراص الخو، اCASTEP، يفيةظلوالكثافة انظرية ص، لرصاامن لٍ خادوج فسكايت مزوبير : لمفتاحيةت الكلماا

₆ .K₂CuSbCl6، K₂AgSbCl₆،الخواص البصرية 
Abstract 

This thesis presents a theoretical study of the structural, electronic, and optical properties of the 
lead-free halide double perovskites K₂AgSbCl₆ and K₂CuSbCl₆. 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 Fm3ഥm and are geometrically stable. Band structure analysis 
reveals that K₂AgSbCl₆ possesses an indirect band gap of approximately 1.327 eV, while 
K₂CuSbCl₆ 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, K₂AgSbCl₆, K₂CuSbCl6. 


