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Résume
La présente étude porte sur le calcul (ab initio) des propriétés structurales, et

optiques du composé B-LiAlH, de structure tétragonale (groupe d'espace( 141/a), en
tant que matériau prometteur pour le stockage d'hydrogéne et les batteries lithium-
ion. La méthode (FP-LAPW+lo), dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la
densité (DFT) avec I'approximation du gradient généralisé GGA-PBE, a été mise en
ceuvre via le code WIENZ2K. Les calculs ont fourni des parametres de maille ap = bg =
4,5659 A et co = 10,3071 A, en bon accord avec les données expérimentales.
L'analyse des propriétés optiques révele une réflectivité d'environ 68 % a 10,5 eV, un
pic d'absorption prononcé a 8 eV.

Mots-clés : Hydrures de lithium, B-LiAlH,, alanates, théorie de la
fonctionnelle de la densité (DFT), FP-LAPW, WIENZ2k, propriétés optiques,
stockage d'hydrogéne, électrochimie.
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