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M odelisation atomistique des proprietées
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FeoNb dansla structure des Laves C15
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Abstract : Les propriétés structurales et thermiques des aliages intermétalliques Fe2Zr et Fe2Nbcristallisant dans la structure
cubique C15 ont été éudiés en utilisant la modélisationnumérique Ab initio et le modéle quasi harmonique de Debye, L' approche
Ab initio utilisteest basée sur le formalisme de la théorie de la densité fonctionnelle ainsi que la méthode
dupseudopotentiel.L’ évolution des paramétres structuraux ainsi que la chaleur spécifique en fonction de latempérature a été
déterminé en minimisant |’ énergie libre de Gibbs.
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