Gim/2 # BMBiBQ /2b T°'QT 'BOilb GH2+i ' QMB]|
Im MBQ# 12 /2 HBi?BmK UGBL#PjV biQ2+?E
aQm?2vH J KQmM

hQ +Bi2 i?Bb p2°bBQM,

aQm?2vH J KQmMX Uuim/2 # BMBIiBQ /2b T°'QT BlOiGb GH2+i"QMB[m2b
UGBL#PjV biQ2+?BQK_Oi'B[m2X mi 2 (+QM/@K iXQi?2 )X IMBp2 bBil |
kyRjGP__ykdj X i2ZH@yRd8yeR3

> G A/, i2ZH@yRd8yeR3
?21iTbh,ff? HXmMBp@HQ ~ BM2X7 fi2ZH@yRd8y«
am#KBii2/ QM kN J " kyR3

> G Bb KmHiB@/Bb+BTHBM v GOT24WB p2 Dmbp2 "i2 THm B/BbBIBTHBN
"+?Bp2 7Q i?72 /2TQbBi M/ /Bbb2KIBEBMBR MNQ@T™+B2® " H /BzmbBQM /2 /
2MiB}+ "2b2 "+?2 /Q+mK2Mib- r?2i?@+B2MMiB}2mM2b#/@ MBp2 m "2+?22 +?22- T
HBb?2/ Q° MQiX h?2 /IQ+mK2Mib MK VW+RK2Z2EF IQKHBbb2K2Mib /62Mb2B;M
i2 +?BM; M/ "2b2 "+? BMbiBimiBQWER BM?8 7M#M2I @b Qm (i~ M;2 b- /2b H
#Q /-Q 7 QK Tm#HB+ Q T ' Bp i2T2HRAB+B @2MT2BIpXib X



AVERTISSEMENT

Ce document est le fruit d'un long travail approuvZ par le jury de
soutenance et mis ~ disposition de ['ensemble de Ila
communautZ universitaire Zlargie.

Il est soumis " la propriZtZ intellectuelle de l'auteur. Ceci
implique une obligation de citation et de rZfZrencement lors de
|Outilisation de ce document.

D'autre part, toute contrefason, plagiat, reproduction illicite
encourt une poursuite pZnale.

Contact : ddoc-theses-contact@univ-lorraine.fr

LIENS

Code de la PropriZtZ Intellectuelle. articles L 122. 4

Code de la PropriZtZ Intellectuelle. articles L 335.2- L 335.10
http://www.cfcopies.com/V2/leg/leg_droi.php
http://www.culture.gouv.fr/culture/infos-pratiques/droits/protection.htm




Ecole doctorale EMMA

THESE

Pour 'obtention du titre de :
DOCTEUR de L'UNIVERSITE DE LORRAINE
Spécialité:Physique
Présentée par :

Souheyla MAMOUN

Etude Ab initio des propriétés électroniques
et optiques du niobate de lithium (LINbG;)
stcechiométrique

These soutenue publiquement le 13 Décembre 20182 dévant le jury composé de :

M. Joel Schamps Professeur, Université de Lille 1 apporteur

Mlle Houda Imane Faraoun Professeur, Universitéldecen Rapporteur

M. Boumediéne Benyoucef Professeur, Université ldenten Examinateur

Mr Marc Fontana Professeur, Université de Lorraine Invité

M. Laurent Guilbert Maitre de conférences, Univérgie Lorraine  Directeur de these
M. Abdelkrim Merad Professeur, Université de Tlemce Co-encadrant

Laboratoire Matériaux Optiques, Photonique et Syste (LMOPS)-SUPELEC
EA 4423, 2 Rue Edouard Belin, 57070 Metz-France

Université de Lorraine — Energie Mécanique et Matéx (EMMA)






$ %
& % () -
#
$ H /, 0)+*
% & #1
2 & % #
$ #' 3 )+ 4
& % #$
% #
$ &
5% 6 $ 78 &
9 8 N+ - &
#0 3;* #
$ % 0 0)-< 7):
& #03,; * &
5 #
$ & -* - &
#
$
/ *) )>>",
(% 7.40 78* &
L) #

7 78)’0)+ ) *)’_)+
% #



7

2@ 0) '0+ ? -
78)( )+#

77<"-

%



# $ %

($ )
! $ % *++”
+ %% .+
2%
2%
0 Y
0 '
0o ! $ 3




4 '5
I$
(I I %
1 9 1$
I %
6 L% 2%
"% ,$: 3
oll % <9l = >l
ol !
' oll * <&'
ool *>6 )<&-
+$ 6
+$ 2 *$ 3>?79% <&10
"5 $ 2
' 2 $ 2
aI $ ?2%$>9% <&14
" % ?2%$>93% <9
$ 3
0 9 <9
4 9l <9

< 6+

00

40
04
04

01

0&




1 9 @
5 =) A$ =A
0 8% 5 93
5 + D65>E9%5@B F
0 8% 5 93
0O 8% 5 93
0 8% <95@B '<,G;
00 5 ! $ 65>95@
4 $% @/)
1 5 2 !
1 /$ 3 ( =
1
$ %
9 | #
o /3 3!,
0 , 9
0 : I =A
4 <
1 $3
8 # 3

41
& 4

<95@'<, >&l10 1

<95@' 14

1&

% 1

&0




! 31, C! ! I &
$ % -
8 3 -
% J -
0 $ % 3! , H # nms! -
0 5 | ! K L -
0 oll 5 : # 5 -0
0 -0
4 ! # nm$ -4
4 6 % -4
.4 ! -
.4 ! !
40 0
1 9 I 1%
.1 ,! ! ; 3 116
1 # 1 % -
1 "23 K, L
0
" 4




! " #
$ ' *+
$#' ,
iy 0 s ¥ #,
1 12 $ 3& (
" *+5 46 $
1 * #,
$ 3&(
-7 .
6 -.5 4
$ %o’
! 1 1
0 1 + 891
*+ + 89
+ 4 + « $ '
+ * 1
+ + + ! $0/00/0I (
n 1 : %
&)
1] *
2% : < ' 7
< =

$9%%8 () *
*
7
! 2
#, O
*+5 4|
$ 1

%




> ? @ 1 AS$ '

11 *+5 a1/ % (*1
1 B%%<
%%C $ 11
1 % ’ 1
# .
$AD4 30
1 $ '
$ B $83743 E * 5% '
F $&WE * 5 % b 7 ,
" " ) I" $ 4
" # G <" | *
$% '(
" 1
G <"
; 1 I - ] *
$: ' 8
1 $: o] * 3% ' (
J 1 D U,
#, $: S
: $: ' /KL $ G
"M #3$ 33 (
> , " #
> $J' -N2
*+5 4
>
$ ' $ '
*7 + 5 *

8H

&%

&3

B4

HB

H3




* 7 + 5 *+ *
>
* o7 7
# Q . J
RS$OG'7 T S$O-' US$O*
71 JII&
/ *+ 1
# :
$U'7 $R'7 ST $ 1
# 1
MM-
$N.;' MM-<.V
/ $L/5™ $* 7
#, $5° *+5 4 1
$L/S" *+5 4
! "+ J !

1 :W<4% 01

4/ $: :

MM-$N.;'

. 1
> <) >*

G7 -7*7 P
$Q.J" *

o7 7G7-7*
JJJ8 JJJ

77

P

/KL<

"+ MM-

S+
/

J % B (*

/$:

3%

34

3B

33

%




11
$ <

! n
5+9%'7

X $ :

o

ll*+ *

$483 0 *

$4 H3 07
$8 0

*+0/% "4

e(w)

MM- $4 8
Z
$4 H3 O
M2 $8H O *
$8 0

M2 $8 H

II*+

Y s

! *

MM- $483 0 *

$4 H3 07
$8 0

*+7*+7 *+&

N

$ 4 |
V. o$ % (

*4
7
+"*+ $
% (
%%
= $Y !
$ 1
%B
$Y'
MM-
%
$4 837 8H
$ J>
' %
4
$
[ \
M2
8




K
$:
/
$;;*K'
>1 >3Y!
'$
+ 11 1
1

||*+

"k

$0

*$Y‘

e(n)

ll*+ 7
$: tx
MM- $4 83 0' *
1
$:
"t 1 7
$: ' $

%







! 1] # $ ' n #
! %&&&&&&&& &IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII PO n
) *
+ + - /0 - +  &&&&E&&E&

1 ( 2 34%
+ 4% 888 8&&&&E "8&&E&’/&"

1 5% 2
634% + 6 4% &"'&&&&&E!

$ %&&&E&E&E&EEKEEKEEKEKE

"9 8 + + . 8 2 <
! 91 2 3 -#H#I"F -# | %' 2
=='>| 7 +
* 1 %&&E&E&"&EEEEEEEEEEEE &&"

(o]

2 + / 9l
2 ?1 2 ?1 /

@ 0A=
2 B/ B/ B! * L Q0&&&L

' D 9 "&&&& &"

C-

C(




@

+ 2 + 9
8 + Jo 8 @+7
8 + &&&&&&& &&"'&&&&E&
2 & (w=0) e (w=0)" +
/ 2
e =0) &&E&EEEEEEEEEEEEEEEE  &&&E&&
+ / et!
/ + e
EE 91&&&&&&&& &&&"'&&"""
2 8 2
8 / "&&&&"'&
+ 8 661 9'F
8 / &'
2 2 e # 9 + +
&&&EEEEEEELEEEEEEEEESE
8 F 8

&&88&EE&E&EELEEEEEEELEEESLEESL&E&ES

#C




! " $

$ % & )#
* $
+$ % , % &(./ 01 &&2.3 && ) 4
5 5 6 % 7 &8&2.+ ! 0 && . #
8228)"
$
$ # 6 6
9
% &G ) I %<= 822' . <= 8 822>.
<= 822> .7 0 822( )"
# 01 ! I @ !
$ $ A I #A
+ B
5 ! "
@ , 0 " H#
D
A "E
I $ 0% $
D $ !
$ $ !
F 5 @ ! $ 5
$ A !




@ !
$5 @
H 5
A |
@
$
! G "F $
F
Mm% 3 $ &JI.K &,
A A
$ L,: 6
LHCCI N$ # %
A $
$ I H !
A3 [
% 0 &&()
/, L,: FF/ F
@
A ! !
! A
/, L, &
A ! @ A
822(.0 822( ) ?L9,
82 ) ?L9, #MPOIL
% 9  822(. |
<< A < #

N $ 82

) C # % C &&' )

9 "M

) A S

# % #
0 %,

8222 )
0 8222 )
?L9,"
5 % 822> .
5 % 822 .
! "A$ %
822 )




<<Lu

%

7/
7L <<L




<<L




# 27, 0IL? H < 8222 ((2"
#

P OTTB $OBK S$P/# OTB $<P
8228 (>U &2"
7 L + $L " &&2 (23"
/| 01 P9 + /| C K &&2 (8"
<= ,3% T, , I+ | L
822'"
<= ,3% T,, I+ | L 8
822>"
<= ,3% T,, I+ | L
822>"
3 $, K : &'J (‘J"
3 "T# $P3 P /9 9, C 3 T "
&& >';"
C C # MF &&' &"
K o9L +P 013 /0 9 &&( J;>8"
K : 9 T &; U >
. F 7 T, &( 8"
N:$H: #3 :$3 :$M
822> ™
+ 1 0<C< I'?7<KO F, 9 / H K
< HT /K 99 E : O+
&& 2 2("
33 ,0#3 822( (J2("
Cco9 TM L 82 J"
, OK BN K1 P 8222 8>8"
,$-KKI- N-C#! C ! "g( >y
N$,$ # MF 82 8822 M"
9 E H K && ;' "
9 < L + 9H 0 $9 M F/ |/
MV #/ = T 3 L 822( 2;2"
| #9 99 L 9 P < !
822 '8"
?20 1 vV 0 + 7 ,
/ 91 $ 822("
. M9 < | K &G &"
O 3 # O L 7 9 9 H < ?7 ?
, 9M 822 (J2&"
O3 L73T29 9H < ?7 ? 9M

822( >J2"







%



# ! * +,-, ./
23 #
4 % %
5 6 I
" +,22 . J +22 6 7, +22 6 8
+,22 68 +3+ +,22 68 +3+, +,22 0 "
)3 " " "

¥ (  +) +), 0

! " +)) O

+) "5
" ! +,)7 .
" ge
> ! )3
% "
" ? +776 (? +,7,6(?

@33)6(? @330
8 73

+ % "

|

9! 3A

&
+’-’
B K
<= +,)7
9:
@3326 (?

o<

0




5 .: C @3370

D
$ E %
! % F
¢ ©.. C @3370 "
F
!
" H
% | H
'[N
% H
%= [Li][tl[]Nd 100 L@
0 .0
" 5" JJ JJ !
K5 A n
7 T2TA 9C " +36* +,@ *
+,69 +)684 @33 01
D K L-7




@)
D
#
D ! K5L-, ,; A
''C +,, @6/ " C +, 0
"
5
$4 C . $4 C ++7 0 $ 4
D"
! H
Li,CO, + Nb,O, U 2LiNbO, +CO,
$4 C F

Ro
+

|
l

—>
(
°

\ e —
\

NN N

A
J OB

\
\aRAa\ \ \

e S W
\
N

~~

$4 C




%

% 8 !

MQQPP( M Q QP

" S9 . 9 +,,)69

2RA S eH

3,V.0.0V+

$ [
$4 C " X
MQQPP(
QO Q @)
Y +,30&
$
" ++33
$
| D Q

+3

P (R

@33@ 0 O

363@3V .S0l.OV 37

w

* +”@6




! D

S R+) 6P  +)- 0

9

N +,7:6
N +72 0 O "
R [91 E
4 5 + ! 33
5 ! " "
" \
$ " +@+3 Z$
+22 0 %
T3T, " NO . / +,-, PR +,,@ 01
! # 3m® 3m &
E : B
+,7; 0 "o
+3 & @ " & @

2 "2 #1

9 D P 8
.8 ,)%+3+@ +,22 0
# K ! ml; +-7] T+ 72] 8

! aza " E
H

++



V(38 +¢%)

as = 3

2 &-
a=2sint 3 3+ &
2 a,

$ H a, =5494] a=55867

n n @ #4 n

" 0112) (1012 (1102 *# +2- O
$ ! &

+@




















































































































































































































































































































































































	Titre

