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Résumé

Résumé

Les dichalcogénures de métaux de transition (TMDC) suscitent un
intérét croissant en raison de leurs propriétés électroniques intrigantes.
Ce sont des matériaux qui ont une bande d'énergie directe sous leur
forme bidimensionnelle, ils peuvent donc étre utilisés en électronique
pour des applications telles que la production de LED ou transistors.
L'objectif de cette note est d'étudier les couches minces de MoS2 qui
ont été réalisées dans le cadre de la théorie de la densité fonctionnelle
(DFT) en utilisant le programme Quantum Espresso, en particulier
I'étude des propriétés de transport selon I'équation semi-classique de

Boltzmann en utilisant le code BoltzTraP.

Mots—clés : dichalcogénures de métaux de transition , DFT ;PP, MoS,



Abstract

Abstract

There is growing interest in transition metal dichalcogenides (TMDCs)
because of their intriguing electronic properties. They are materials that
have a direct energy band in their two—dimensional form, so they can be
used in electronics for applications such as the production of LEDs or
transistors. The objective of this note is to study the MoS2 thin films that
were made within the framework of the functional density theory (DFT)
using Quantum Espresso program, in particular the study of transport
properties according to the semi-classical Boltzmann equation using the

BoltzTraP code.

Key words: transition metal dichalcogenides, DFT ;PP, MoS,
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