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Abstract

In our work we investigate the electronic and magnetic properties of Cr doped
Cu,0. We studied first the electronic and structural properties of Cu,O using the
optimization of the lattice constant which is 4.3063A. The calculated gap is found
between 0.82 eV and 1.5 eV, these values are in good agreement with the
experimental results.

we applied the density functional theory (DFT) to insert the Cr atom in Cu,O using
GGA, GGA+U and GGA+mBJ approximations in the Wien2k code, based on the
supercell model by setting up 6 and 12 atoms in (1x1x1) and (1x1x2) supercells
respectively with one copper atom being replaced by Chromium atom.

The electronic properties of the compound were changed from semi-conductor to
half metallic by doping the Cr atom.

The magnetic properties of Cu,O was changed from non-magnetic state When we
doped the Cr atom in the compound to an antiferromagnetic state. The studied
compound exhibits stable integer magnetic moments of 5.00 uB when doping with 1
atom of Cr.

The results obtained in this study demonstrate the importance of the electronic and
magnetic effect in Cuz0.

Key words : Density Function Theory, WienZ2K, Dilute magnetic semiconductor,

spintronic.




Résumé

Dans notre travail nous avons étudié les propriétés électroniques et magnétiques du
dopage de CuyO avec Cr. Nous avons étudié d'abord les propriétés électroniques et
structurelles de Cu,O en utilisant 1'optimisation de la constante de réseau qui est de
4.3063A. Le gap d’énergie calculé se trouve entre 0,825 eV et 1,5 eV, ces valeurs sont
en accord avec les résultats expérimentaux.

Nous appliquons la théorie fonctionnelle de densité (DFT), pour insérer I’atome Cr dans
Cu,0, en utilisant les approximations GGA, GGA + U et GGA + mBJ dans le code
Wien2k, basé sur le modéle de supercell en mettant 6 et 12 atomes dans (1 x 1 x1) et
(1x 1x 2) supercell respectivement avec un atome de cuivre étant remplacés par un seul
atome de Cr. Les propriétés électroniques du composé sont transformées lors du dopage

de Cu,0 avec Cr d’un semi-conducteur a un demi- métal.

L’état magnétique du Cu,O se transforme de  1’état non —magnétiques a 1’état
antiferromagnétique lors du dopage de Cu,O avec Cr. Le composé étudié présente des
moments magnétiques entiers stables de 5.00 puB lors du dopage avec un seul atome de
Cr.

Les résultats obtenus dans cette ¢tude démontrent I'importance de l'effet

¢lectronique et magnétique dans le composé Cu,0.

Mots clés: La théorie de la fonction de densité ,Le code When2K , Semi- conducteur
magnétique dilué, spintronique
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