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Abstract : La diatomite est une roche de couleur claire formée entiérement ou presque de "squelettes’ de diatomées. Ces algues
unicellulaires sont entourées d'une « carapace » en silice, le frustule, dont I'accumulation sur le fond peut conduire a la formation
d'une roche. Dans ce travail nous déterminons les propriétés structurales et thermiques de CaO et SiO2 dans |la diatomite en utilisant
la méthode des ondes planes augmentée et linéarisée (LAPW) dans la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT).Le potentiel
d' échanger et de corrélation est calculé par I'approximation de gradient généralisée (GGA). Concernant les propriétés thermiques,
nous avons calculé I'enthalpie libre G, I'entropie S, la chaleur spécifique C, la conductivité thermique ?.....ect de CaO et SIO2 dans
la Diatomite. Les températures utilisées dans ce travail sont 1450 et 1500 respectivement ;L es résultats obtenus sont en bon accord
avec quel ques données expérimental es.
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