République Algérienne Démocratique et Populaire
Ministére de I'Enseignement Supérieur et de La Recherche Scientifique

Université 8 Mai 1945 Guelma

=

=

‘ &' . Fl
Faculte des Mathematiques et de I’Informatique et des Sciences de la Matiere ¥

Recueil des résumeés
du

ler Seminaire National sur la

Simulation Numérique dans les Sciences Appliqueées, SNSA 1-2016.

15 Décembre 2016 , GUELMA ..

Thématiques :

1.a Simulation numeériaue dans la Phvsiaue

La Simulation numérique dans I’Informatique

La Simulation numérique dans la Chimie

La Simulation numérique dans les Mthématiques

15 Décembre 2016



SNSA 1-2016



Avant propos

La simulation est une méthode incontournable, utilisée dans différents domaines de la
recherche scientifique. A cause de ses vertus, elle est utilisée intensivement dans la prédiction
de certains comportements de la matiere par les physiciens et par les chimistes activant dans le
domaine des sciences des matériaux ; elle est également utilisée par les mathématiciens dans
beaucoup de domaines de recherche et notamment pour décrire, expliquer et prédire certains
phénoménes naturels. Son avantage est qu’elle ne nécessite pas beaucoup de moyens pour
répondre aux besoins des chercheurs, contrairement aux sciences expérimentales. La simulation
s’est tout le temps montrée efficace dans 1’orientation des chercheurs pour mener & bien et dans

des conditions aisées leur recherche tout en optimisant le temps et les couts.

Il y a quelques années, la simulation ne faisait pas la priorité de la grande majorité des
chercheurs scientifiques dont les travaux versaient beaucoup plus dans le domaine de la
recherche expérimentale que dans la recherche théorique. Aujourd’hui, avec le développement
des outils informatiques et 1’amélioration continue de leurs performances, un renversement de

situation est observé.

A cause de la multiplication du nombre des usagers de la simulation, comme méthode utilisée
dans I’étude de la matiére surtout, beaucoup de groupes de recherche dans ce domaine ont été
créés dans différents établissements de 1’enseignement supérieur dans notre pays. Le premier
séminaire national sur la simulation numérique dans les sciences appliquées, tenu a I’université
du 08 mai 1945 de Guelma vient dans cette optique de promouvoir le développement de la
simulation comme méthode de travail et de renforcer a I’occasion le lien entre les groupes de
chercheurs travaillant dans ce domaine pour une meilleure maitrise de cette méthode et pour

une meilleure rentabilité de la recherche scientifique.
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Ternary compounds: Ab initio studies

B. Bennecer, F. Kalarasse, L. Kalarasse, A. Mellouki, R.Merikhi and A. Hamidani

Physics Laboratory at Guelma,Faculty of Mathematics, Computing and Material Sciences, University 8 Mai
1945, P.O. Box 401, Guelma 24000, Algeria.

Abstract:

In this talk, we present studies on some ternarycompounds (LiB'"CV) (filled tetrahedral
compounds) by using first principles methods. The electronic and optical propertiesof LiMgX
and LiZnX (X=N, P, As) in the most energetically stable phase; a-phase, obtained using the
linearized augmented planes wave method are presented. The band gap trends are similar to
the experimental ones. The assignment of the structures in the optical spectra to the band
structures is discussed by decomposing each spectrum to its individual pair contribution and
the transition band structure (band pair valence-conduction energy differences in the Brillouin
zone).

For the dynamical and vibrational properties, a pseudopotential method is used. The
phonon dispersion curves and their density of states for the ternaries and their binary analogs
(D"'CVY) will be presented. The evaluated sound speedsin different directions are quantitatively
similar in the ternaries and the binaries. This is a manifestation of the extreme electronic
similarity between the (B"'CV)  and the D'"'CY compounds. The calculated bond force constants
give an indication on the nature of the bonds. Thevolume thermal expansioncoefficient is
calculated.Furthermore, an overview of the phase transitions in LiBeP is given.

At the end of this talk, the magneto-optical Kerr effectwill be presented in some
chalcopyrite compounds.

KewNords: FTC; Chalcopyrite, Ab initio calculations; electronic properties; optical properties;
Vibrational properties; phase transitions; Kerr effect.
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Modélisation, approximation, lois de la nature

Hisao Fujita Yashima

Résume :

La modélisation mathématique est une “meilleure” approximation avec laquelle on d’écrit le
phénomeéne qui nous intéresse. La “meilleure” approximation en tant que modélisation n’est
pas celle qui est la plus proche de la “solution exacte”. Pour étre “meilleure”, il faut que le
calcul soit faisable et que le résultat donne des aspects principaux du phénoméne qui nous
intéressent. Méme si le résultat du calcul ne capture pas d’aspects secondaires pas trop
intéressants, le modele peut étre bien apprécie. La simplicité du calcul est un facteur important
pour étre “meilleure”. Les lois de la nature — physiques, chimiques, biologiques — servent pour
simplexe le calcul et obtenir de bons résultats sur les aspects principaux du phénomene. Ces
lois, & leur tour, sont de meilleures approximations.

il
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Etude des propriétés structurales, élastiques du binaire PrSe.

Sofiane  ABDELHADI ?

!Laboratoire de Mécanique Appliqué, Département de Technologie,Université Djillali liabes .SBA .22000.
E-mail : abdelhadi20132@yahoo.fr

Résumé :

Comprendre la structure et les propriétés physiques des matériaux a toujours été un objectif
pour les chercheurs dans ce domaine. A titre exemple le PrSe suscité 1’attention des
théoriciens pour leur intérét technologique et industriel. Un calcul de premier principe en
utilisant la méthode des ondes planes augmentées linearisés (FP-LAPW) dans le cadre de la
DFT. Ces calculs ont été effectués dans I'approximation du gradient généralise (GGA), dans le
but d’étudier Les propriétés structurelles et élastiques du Séléniure de Praséodyme PrSe
(parametre de réseau, module de compressibilité et son dérivé, constantes élastique,....).Un
bon accord entre I'expérience et notre calcul est obtenu.

Mots clés : propriétés élastiques, FP-LAPW; GGA
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Demi métallicité et magnétisme de GeTe dopé par les métaux de transition
Mn et Fe

ABDELLI Zeyneb®, MEDDOUR Athmane?

a- Laboratoire de physique des matériaux, Université de 08 Mai 1945 Guelma, Algérie
Faculté de math et informatique et sciences de la matiére Université de 08 Mai 1945 Guelma, Algérie
Email:zineb.abdelli.physiqgue@gmail.com

Résume :

Dans ce présent travail, nous avons calculé les propriétés structurales, électroniques et
magnétiques descomposesGe,_, TM, Te (TM=Mn,Fe)dans la structure NaCl pour les
concentrations x=0.125, 0.25, 0.50, 0.75, 1.Nous avons effectué les calculs en utilisant la
méthode des ondes planes linéarisées (FP-LAPW+lo) basée sur la théorie de la densité
fonctionnelle (DFT) tout en adoptant I'approximation GGA.

Les propriétés structurales sont déterminées a partir de I'énergie totale et les résultats obtenus
sont en bon accord avec les résultats de la littérature.

L'analyse de la structure de bande et de la densité d'états électronique pour les concentrations
x= 0.125 et x=0.25 du ternaire GeMnTea montré quece dernier est un semi-conducteur a
faible gap directe tandis que le ternaire GeFeTe est un semi métal. Pour les concentrations x=
0.5 et x=0.75,les deux composés possédent un caractére métallique.

Nous avons également calculé les eénergies d'échange et de séparation Ax (d) et Ax (pd) ainsi
que les constantes d'échange N, et N,.

Mots clés : DFT, FP-LAPW-+lo, Ferromagnétisme, Moment Magnétique, Semi-métaux, Semi-conducteurs.
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Etude numérique des verres tellurites par la dynamique moléculaire.
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Résumé :

Les verres a base de TeO2 possédent de faibles pertes intrinséques (3.6 * 102 dB/Km a 0,1 *
10 dB/Km[1]), plus faibles de deux ordres de grandeur que les fibres de silice[2] un forts
indices de réfraction linéaire et non-linéaire, une bonne transmission dans le proche
infrarouge, des gains Raman assez forts de méme qu’une susceptibilité non-linéaire du
troisieme ordre tres élevée par rapport aux autres verres .

Toutes ces propriétés que ce soit dans le cristallin ou dans 1’amorphe font du TeO2 un
matériau de choix pour 1’optoélectronique,

I1 est clairement convenu que les propriétés optique et mécanique d’un matériau dépendent de
sa structure atomique, cela est on ne peut plus vrais pour les verres métalliques pour les
quelles une meilleur compressassions de leur arrangement atomique permettrais de
comprendre leurs fascinantes caractéristiques physiques|[3].

Dans notre travaille nous allons nous intéresser au TeO, dopé.TeO; pur est étudié depuis
longtemps, mais n’a fait 1'objet d'une modélisation correcte que depuis peu de temps [4].

Nous citrons les propriétés du TeO, comme décrite dans la littérature et pars la suite nous
nous intéresserons a une étude numérique des propriétés de la tellurite une fois doper avec des
terres rares ainsi qu'une simulation de ces deniers par dynamique moléculaire pour obtenir
une vue microscopique du verre de tellure dopé.

Mots clés : dynamique moléculaire, TeO2, dopage.
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Numerical modeling of the dynamic behavior of intelligent structures
Salah AGUIB, Toufik DJEDID, Abdelkader NOUR, Ahmed SETTAT, Noureddine CHIKH

Dynamic of Engines and Vibroacoustic Laboratory, F.S.I., M.B. Boumerdes University, Algeria
Salah.aguib@yahoo.fr

Abstract:

In this work the dynamic behavior of smart sandwich plate is studied in flexion with
transverse shear by the finite element method under Abaqus and the Ritz method. Two
aluminum skins bonded to a core of elastomeric silicone oil and loaded with iron particles at
20%, 30% and 40% form the plate. The rigidity of the plate is given by the addition of a usual
stiffness matrix of two aluminum skins and an MRE complex stiffness matrix. The latter is a
function of the magnetorheological properties of the MRE. The results show the influence of
MRE adaptive stiffness and the loss factor in the dynamic behavior of the sandwich studied.
The structure proposed can be directly applied to civil engineering, for example, building
foundations, mechanical engineering and aircraft wings.

Keywords: Sandwich plate, Dynamic behavior, FEM, Ritz method, Complex rigidity, MRE.
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Analyse du spectre d’émission VUV de Pion libre Er* (Er 1V)

S. Ait Mammar®”, A. Meftah®2,D. Deghiche', C. Blaess?, N. Champion?, W.-U L. Tchang-Brillet? and J.-F.
Wyart?3
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Tizi-Ouzou, Algeria.
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Résumé :

Les ions lanthanides présentent des intéréts multiples notamment dans 1’astrophysique pour
I’é¢tude des étoiles chimiquement particulieres (CP), les matériaux laser a I’état solide et
I’industrie d’éclairage.L’analyse du spectre de 1’ion Er*3 (Er IV) entre dans le cadre du projet
d’étude des spectres complexes des ions trivalents a couche ouverte 4fN, aprés avoir complété
les publications sur Nd IV [1], Tm IV [2]. Le code Cowan [3] est le support des calculs
théoriques qui permet la prédiction des niveaux d’énergie et les probabilités de transition. Les
spectres d’émission VUV de I’ErlVsont obtenus a I’aide du spectrographe de 10.7m de
I’observatoire de Paris sur le site de Meudon avec deux types d’étincelles (glissante et initiée).
La détection a été faite sur des Plaques Photographiques (PP) et aussi sur des Ecrans
Phosphore photostimulable (IP). La premiére analyse nous a conduits a I’identification de plus
de 590 raies spectrales et 120 niveaux d’énergie [4].

Mots clés : Lanthanides, Erbium, probabilités de transition.
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High-Performance Solar-Blind Photodetector Based on AlGaN/GaNH
eterostructure.
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Unity of Research “Materials and Renewable Energies”, Faculty of Science, University of Abou-bekrBelkaid,
P.O. Box 230, 13000, Tlemcen, Algeria.
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Abstract:

In this work, we studied a photodetector device AlGaN/GaN MSM type. Modeling and
simulation were performed using the SILVACO-TCAD simulator: energy band diagram,
potential, electric field profile, photogeneration and recombination rates, and conduction
current density were simulated. In the dark we got a current of less than 0.2 uA for an applied
voltage of 10 V. Under light, we got a current of 4 mA for a voltage of 10 V, and a threshold
voltage of about 4 V; the electron velocity decreased when the temperature increased; the best
current was 2.042 nA at a light intensity of 1 W/ cm2 and for a wavelength of 350 nm. The
350 nm external quantum efficiency was of the order of 69.58% for doped AlGaN.



Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

Etude théorique des propriétés structurale, électroniques et optiques du
ZnY 04, en utilisant le code castep.

A.Amara?, L.Gacem?, R. Belbal® ,R.Saihi 2

3 aboratoire des Science et Informatique des Matériaux, Université Ziane Achour Djelfa.
b |aboratoire de Sciences Fondamentales, Université Amar Telidji de Laghouat.

Résume :
ZnY204 [1] est I’un des oxydes de yttriumY qui est un élément de la famille désignée par le

nom de terres rares ou lanthanides dont le nombre atomique est 39.

Le but de ce travail est 1’étude des propriétés structurale, électroniques et optiques du ZnY 204
utilisant le code CASTEP, C’est un code basé sur la théorie de la fonctionnelle de la densité
(LDA). Les fonctions d’onde sont développées sur une base d’ondes planes en association
avec la technique de pseudo potentiel. Les interactions d'échange-corrélation ont été prises en
compte en utilisant I'approximation du gradient géneralisé (GGA).

Mots clés : ZnY,04,Castep, LDA, GGA.
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Monte Carlo Simulation of electron trajectory in GaN semiconductor.
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Abstract:

Monte Carlo simulation of electron beam-solid interaction is powerful tool for the modern
microscopist, it have been widely used for the last few decades. [1]The interaction of an
electron beam with a GaN semi-conductor can be modeled by Monte Carlo methode, this
technique produces a stepwise simulation of the electron trajectory by basis of theoretical
probability distributions or empirical models. [2] The physical basis of electron scattering in a
solid is described and a simple calculation of Monte Carlo model is developed using Fortran
programming language.

Key words: Monte Carlo Simulation, electron trajectory, GaN, semiconductor.
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Effet des configurations a cceur excité sur la réduction des probabilités de
transition du faisceau 5p®4f3-5p®4f25d dans les lanthanides faiblement
ionisés : cas de Nd IV

ARAB Kamel, DECHICHE Djamel.

Laboratoire de physique et chimie quantique, Faculté des sciences, Université de MOULOUD MAMMERI de
Tizi Ouzou. Email : kamel-sub@outlook.fr

Résumé :

Les lanthanides trivalents ont de nombreuses applications notamment dans le domaine de
I’industrie d’éclairage, des matériaux laser, de la manipulation cohérente de 1’information
quantique. L’étude de leurs spectres d’émission dans 1’ultraviolet sous vide nous permettra de
connaitre les niveaux d’énergie et les fonctions d’onde des différentes configurations .Dans ce
travail, on s’intéresse a I’ion de néodyme trois fois chargé en particulier a I’effet des
configuration a cceur excité sur la réduction des probabilités de transition du faisceau 5p®4f3-
5p%4f25d. Ces effets d’interactions de configuration ont été étudiés par calculs paramétriques
des niveaux de la parité paire bases sur la méthode théorique de Slater-Racah. Les calculs des
probabilités de transition ainsi que les niveaux d’énergie théoriques ont été effectués au
moyen de la chaine de programmes R.D. Cowan.

Mots clés : Lanthanides, cceur excité, Cowan, Interactions de configuration, Probabilités de transition.
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Simulation numérique sur I’influence de la présence de défauts sur la
structure et la géométrie de nanotube de carbone.
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Résumé :

Les nanotubes de carbone (NTC) sont des macromolécules tubulaires. Ils ont des propriétés
physiques et chimiques remarquables dont les applications envisagées sont quasiment
illimitées [1]. La géométrie d’un NTC est déterminée par trois grandeurs descriptives : le
rayon 1, la longueur | du cylindre et I’angle chiral 6, qui détermine 1’orientation du feuillet de
graphéne par rapport a I’axe du nanotube [2].

Par ailleurs comme dans tous matériaux les défauts de structures sont inévitables et affecte les
propriétés de NTC. Parmi ses défauts, nous distinguons les défauts topologiques, les
dislocations et les agglomérats. Pour cela, Nous procédons a 1’examination de la variation du
module de Young a la présence des défauts topologiques. On réalisera quelques essais
numériques en présence de défaut de Stone Wales [3] [4].

La comparaison de modele contient de défauts de Stone Wales avec le modele parfait a abouti
a des résultats trés importants. Elle montre que le défaut 5-7-7-5 influe sur la rigidité de
nanotubes dont I’influence est plus remarquable dans les tubes de petits diametres.

Mots-clefs : nanotube de carbone, CNT, élément finis, défaut Stone Wales, défaut (5-7-7-5).
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Ab initio full-potential study of the properties structural, electronic and
thermal of compounds CeX (X=N, P, As, Sb and Bi)
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Corresponding author: baaziz hakim E-mail: baaziz_hakim@yahoo.fr

Abstract:

The structural, and electronic properties of Cerium actinide family CeX (X=N, P, As, Sbh, Bi),
investigated by using the full-potential (FP-LAPW) within density functional theory. We
employed the local density approximation (LDA) and generalized gradient approximation
(GGA) for the exchange-correlation (XC) potential to calculate structurales propriétés .
Moreover, the alternative form of GGA proposed by Engel and Vosko (EV-GGA) is also used
for the band structure. The total density and partiel density, The equilibrium lattice constants
are in agreement with the available experimental. Results obtained for band structure using
EV-GGA show a significant improvement . Our results show that the CeX crystallize in the
NaCl (B1) structure and undergo a phase transition under hydrostatic pressure to CsCl (B2)
phase. The quasi-harmonic Debye model is applied to calculate the thermal properties.

Keywords: DFT, EV-GGA , Thermal properties.
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Etude Ab-initio de la structure ZnTe dope a ’Europium.
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Résumé :

La prochaine génération des cellules solaires nécessitent non seulement un faible colt mais
aussi une haute efficacité de conversion. La technologie des films minces réduit les codts de
production des cellules solaires et I’amélioration de 1’efficacité est devenue I’atout majeur des
chercheurs.Dans ce contexte, nous nous sommes intéresse au matériau ZnTe [1], pour cela
nous avons utilisé la méthode des ondes planes augmentées et linéarisees (FP-LAPW) basée
sur le formalisme de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). L’approximation du
gradient général (GGA) a été appliquée pour les calculs des structures de bandes. Les calculs
réalisés affectent les propriétés électroniques et optiques ainsi que le dopage du matériau
ZnTe avec I’Europium.

Mots clé : FP-LAPW, Cellules solaires, Conversion, Optiques.
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Quasiparticle self-consistent GW study of AIN and GaN monolayers
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Abstract:

Semiconductor nanostructures exhibit properties that are different from those of bulk
materials. Two-dimensional (2D) semiconductors materials are the focus of one of areas of
nano-materials research. Here we report the first quasiparticle self-consistent GW (QSGW)
study on electronic and optical properties of an AIN and GaN monolayers based on the recent
PMT method (fusion of FP-LMTO and FP-LAPW). The density functional theory is used to
study the structural properties of these two monolayers. As it was demonstrated for bulk
semiconductors materials, the hybrid quasiparticle self-consistent GW (hQSGW)
approximation is applied to reach possible future experiment results for the electronic
properties of this kind of new materials.

Keywords: semiconductors, energy band, gap, imaginary part of the dielectric function.
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Electronic structure and mechanical properties of X2MnSn (X= Cu, Ni, Pd)
under hydrostatic pressure: GGA+U calculations

BARAKA Oussama
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Abstract:

We investigate the mechanical, electronic and magnetic properties of the full Heusler
compounds XoMnSn (X = Cu, Ni, Pd) under hydrostatic pressure using the generalized
gradient approximation +U method. We present also a comparison between the electronic and
magnetic properties provided by DFT [1] and those computed by DFT+U in the Generalized
Gradient Approximation (GGA). GGA+U calculations show that the total magnetic moment
decreases with the increase of the hydrostatic pressure, while the elastic constants [2] undergo
an inverse behavior. The pressure effect on the electronic structure of these systems is
presented and discussed via the densities of states.

Keywords: GGA+U; Elastic moduli; Effect of pressure.
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Etude ab-initio des propriétés thermoélectroniques du matériau SrzAlAss,
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Résumé :

Les phases Zintl sont des composés qui se situent a la frontiére entre les intermétalliques et les
composés ioniques et possédent de ce fait des liaisons atomiques a caractere iono-covalent.
Bien que ces matériaux possédent des structures cristallines complexes, une propriete
essentielle pour atteindre un facteur de mérite ZT élevé, ce n’est que trés recemment qu’a été
considéré le potentiel de ces composés pour des applications thermoéléctriques.Parmi toutes
les phases intermétalliques de Zintl répértoriées les composés de type AE3TrAss [1] méritent
d’etre étudiés.

Dans ce contexte, nous présentons un travail théorique du matériau SrzAlAssz basé sur la
théorie de la fonctionnelle de la densité implémentée dans le code de calcul WIEN2k. Une
¢tude de la structure éléctronique a ¢été faite ainsi que 1’étude des proprietes
thermoé¢léctroniques en vue de ’application de ce type de matériaux dans le domaine des
énérgies nouvelles.

Mots clés : phase Zintl, facteur de mérite, WIEN2k, propriétés thermoélectriques.
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First-principles study of structural and elastic properties of Cu2MgSiSsin

four phases
A. Belmorsli BEKKI?, B. Kadda AMARA!, C. Mohammed EL KEURTI?, D.Yassine BENALLOU?
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Abstract:

The structural and mechanical properties of Cu2MgSiS4 in four crystalline phases (the
Wurtzite-Stannite (WS), stannite (ST), kesterite (KS) and primitive-mixed CuAu
(PMCA) ) are investigated using the functional density theory in the framework of FP-
LAPW+lo method implemented in Wien2K code[1]. For each phases the atomic
coordinates, lattice constant, bulk modulus and it’s pressure derivative are calculated
and compared to available experimental data, the relative phase stability are also
discussed. In addition, the elastic constants have been calculated and show that the Born
stability criteria [2] are satisfied for all phases. Moreover, anisotropy factor, shear
modulus, Young’s modulus, Lame’s coefficient and Poisson’s ratio have been estimated
from the calculated single crystalline elastic constants. The B/G ratios [3] indicate that
Cu2MgSiS4 is prone to ductile behavior in all phases.The WS phase shows the high
elastic anisotropy among the four phases.

Keywords: Cu,MgSiSs; DFT calculations; structure; elastic properties.
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Prediction of anisotropic mechanical properties of CZTS crystal by using
FP-lapw method

R.BELGHIT **,R. HAMOUDI ! ,A. BELKHIR ?

! laboratory of LESIMS, Department of physics, Faculty of science,university of BADJI MOKHTAR ANNABA ,
BP 18 23000, rafikchr@gmail.com

Abstract:

The structural, anisotropic elastic and mechanical properties of CZTS under pressure have been
investigated using the linearized augmented plane-wave full potential (FP-LAPW) method of density
functional theory (DFT). The CZTS crystal exhibit ductile behavior due to their high ratio of bulk
modulus to shear modulus (B/G) and this ratio increase when the pressure increase .As shown in three
dimensional surface projections, the anisotropy in mechanical properties is weak under zero pressure
but increase consistently with increasing the pressure . The equilibrium volume decreases but the bulk

modulus. Our calculated results are in excellent agreement with the available experiments and other
theoretical data.

Keywords: a first principle, elastic constants, mechanical properties, anisotropy, CZTS crystal.
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First principale calculations study of cubic new Heusler Ti2FeSi alloy by
density functional calculations.
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“Email: belhadjamine31@gmail.com

Abstract:

In this work, the structural, electronic and magnetic properties of Ti2FeSi Heusler alloy [1].
Calculations have been performed using full-potential linearized augmented plane wave FP-
LAPW method based on density functional theory (DFT) within the generalized gradient
approximation (GGA) for the purpose of exchange correlation energy functional [2],

Keywords: Heusler alloys, FP-LAPW, spin, magnetic properties.
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First principles study of structural, electronic and magnetic properties of
ScXPds: (X=B, C)
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Abstract:

We have applied the pseudo potential linearized augmented plane wave (P-W) method to
study the structural, elastic , electronic and thermal properties of the cubic perovskite-type
ABOQOz. The ground-state properties are in agreement with experimental data [1] . We have
employed the local density approximation (LDA) and the generalized gradient approximation
(GGA) for the exchange and correlation potential. The equilibrium lattice constants and the
bulk modulus and its pressure derivative are calculated and compared with available
experiment and theoretical results [2]. We have also predicted the elastic constants, Young’s
modulus (E), Poisson ratio (v), shear modulus (G). The contribution of the different bands
was analysed from total and partial density of states curves. Through the quasi-harmonic
Debye model, in which the phononic effects are considered, the temperature effect on the
lattice constant, bulk modulus, thermal expansion coefficient, heat capacity and Debye
temperature is calculated[3].

Keywords: Intermetallic compounds, energy, Elastic properties, Ab initio calculations
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Structural, elastic, and electronic properties of ACNis (A = Al, Ga, In)
antiperovskites

Mohamed BENATIA,* Fatima-Zohra DRISS KHODJA, Abdelkader BOUDALI,
Fatiha SAADAOUI and Mohammed DRISS KHODJA

* e-mail: mohamedbnt.1982@gmail.com
Laboratoire d’Etudes Physico-Chimiques, Université de Saida, 20000 Saida.

Abstract:

We performed ab initio calculations of structural, elastic, and electronic properties of ACNis
(A= Al, Ga, In) antiperovskites by using the full potential-linearized augmented plane wave
(FP-LAPW) method.We treated the exchange-correlation potential with LDA, GGA-PBE,
and GGA-PBEsolfunctionals.We give in this study a number of first predictions, especially as
regards: the elastic parameters of AICNis and GaCNis; some elastic parameters of
polycrystalline INCNis.ACNiz materials are mechanically stable, elastically anisotropic,
metallic, ductile,and far from the boarder of the brittleness. The states at the top of the valence
band and the bottom of the conduction band are due mainly to extended Ni 3dstates, mixed
with C 2p states. A van Hove singularity, resulting mainly from Ni 3d states, appears below
the Fermi level. The chemical bonding in these materials presents a mixed character: metallic,
covalent, and ionic.

Keywords: ACNi3 antiperovskites; DFT; FP-LAPW; structural properties; elastic constants; density of states.
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Abstract:

Structural stability and optoelectronic properties of the I11-Antimony compounds have been
investigated using the FP-LAPW method formalism within the density functional theory as
implemented as implemented in Wien2K [1]. The structural properties are investigated using
(LDA) [2], (GGA-WC) [3], and (GGA-PBEsol) approximations that is based on the
optimization of total energy. Total energy calculations of several phases are considered here
in order to fix the most stable structure for each binary compound. For optoelectronic
properties, both (LDA) approximation and TB- mBJ potential[4], respectively, are used.
Furthermore, results for complex dielectric constant, refractive index, extinction coefficient,
normal incidence reflectivity, absorption coefficient and optical conductivity are also
described. Results have been discussed and compared with available data.

Keywords: Density functional theory; FP-LAPW formalism; Binary compounds; structure stability ; TB-
mBJ approximation; optoelectronic properties.
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Etude de stabilité et transition de phase du composé NaBH4
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Résume:

La méthode des ondes planes augmentées et linéairisées (FP-LAPW) utilisant I’approximation
du gradient généralisé (GGA) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité
(DFT) a été appliquée pour étudiée la stabilité du composé Borohydrure NaBHa4 dans les
différentes phases. Les résultats obtenus sont utilisées pour tracerle diagramme de phase P(T)
du matériau, ainsi quelques propriétés thermodynamiques avec le model quasi-harmonique de
Debye de la phase la plus stable.

Mots-clés : FP-LAPW, Propriétés structurales, Modéle de Debye, Propriétés thermodynamique.
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Investigation of structuralandelectronicproperties of ferromagnetic
Mgo.7sTMo2sTe (TM = Mn, Fe) alloys: An ab-initio calculation
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Abstract:

The method of FP-LAPW+lounder the framework of DFT (density functional theory) have
been used to study the structural and electronic properties of the DMSs Mgo.7s TMo.2sTe (TM:
Mn, Fe) Alloys in the zinc blende phase. The exchange potential has been constructed using
the Wu-Cohen GGA approximation.

The results of our calculations showed the existence of a half-metallic when we doped the
MgTe by Fe but there is a ferromagnetic semiconductor when we doped by Mn, it was
observed traverse the results of the energy band structure and the density of electronic states
DOS. These compounds have a direct gap for both configuration spin (up + down) and are
stable in the ferromagnetic phase.

Keywords: FP-LAPW+lo, DMS,MgTe, spin polarized, electronic properties.
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Half-metallic completely compensated ferrimagnets in Cr doped BaP
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Abstract:

On the basis of ab-initio calculations we have investigated the electronic and magnetic
properties of Cri.xBaxP alloy, our calculations suggest that as we dope BaP with Cr atoms and
move towards CrixBaxP where x=0, 0.125, 0.25, 0.50, and 0.75 all alloy are HM-FM.
Interestingly Cro.25Bao.7sP is a HM-AFM otherwise ‘fully compensated ferrimagnet’, this alloy
should be of special interest for applications since it creates no external stray field and thus
exhibit minimal energy losses. In addition, the robustness of half-metallicity with respect to
the variation of lattice constants of Cri.xBaxP is also discussed; moreover ferrimagnetism co-
exists with the half-metallicity, resulting in the desired fully compensated half-metallic
ferrimagnetism, for a wide range of lattice constants. Furthermore we found that this new
HMFCF is stable according to its small formation energy.

Keywords: Ab-initio calculations; DFT; Magnetic properties; HM-AFM.
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Résumé :

Dans ce travail nous présentons une étude de premiers principes (ab-initio) des propriétés
structurales, élastiques et vibrationnelles en fonction de la pression du composées Na>X ( X =
Se, Te ), du groupe 1-VI dont la structure la plus stable est celle de zinc-blende. Cette étude
nous a permis de prévoir que chaqu'un de ces matériaux subit deux transitions de phase du
premier ordre; structure zinc blende- structure orthorhombique- structure hexagonale. Les
valeurs des pressions de transition sont obtenues. Ce travail a été effectué par 1’utilisation de
la méthode du pseudopotentiel et les ondes planes (PW-PP) basée sur la théorie de
perturbation de la fonctionnelle de la densité (DFPT). Le terme d’échange et de corrélation est
évalué par I’approximation de la densité locale (LDA).

Mots clés : Métodes ab-initio; semiconducteurs; transition de phase.
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First principal study of F atom adsorption on Si (111) surface.
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Abstract:

We have investigated the initial adsorption of an fluorine (F) atom on Si(111) surface by
means of first-principles calculations using pseudo-potential method implemented in SIESTA
code. The adsorption of fluorine F on the perfect and relaxed Si (111) surface was studied.
Four high-symmetric adsorption sites of F on Si (111) were examined : top , bridge,
hollow(hp) and hollow(cfc) sites. For an F atom adsorbed on the perfect Si(111) surface, we
have found that F atom prefer the top adsorption site with an adsorption energy of 6.47eV.
However, no effect of the relaxation on the site adsorption stability, where, as in the perfect
case, the F atom stabilize at the top site with a higher energy adsorption (7.05 eV) as
compared to the perfect F on Si(111) system. The Si-F bond is evaluated tobe 1.66 A. These
results are in good agreement with the results of M.Seel and al. [1] Y. Asari and al. [2].

Keywords: DFT, SIESTA, Silicon, fluorine, adsorption.
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Résume:

On étudie les agrégats de gaz rares et métalliques (Ar, Kr, Xe , K, et Na), comprenant 10 &
107 atomes par agrégat, soumis a des champs lasers femtosecondes intenses. L'irradiation des
clusters atomiques avec un champ laser intense conduit a une forte énergie d'excitation qui
peut étre la source des électrons de forte énergie, des ions énergétiques de hautes charges ou
des processus de fragmentation.

Pour voir et étudier les différents processus ou mécanismes d'ionisation et d’explosion a
l'intérieur de l'agrégat, on a utilisé le modele nano plasma proposé premierement par T.
Ditmire et al ensuite modifié et adapté a nos différents calculs et études. Dans ce modele, on
considere un cluster de rayon de quelques nanometres dans un champ électrique d'un champ
laser intense polarisé linéairement. Les dimensions du cluster sont plus petites que la longueur
d'onde du laser (longueurs d'ondes utilisées de 400 a 1000nm) de sorte que tous les atomes ou
ions dans le cluster regoivent simultanément le méme champ électrique uniforme du laser. Le
modele traite tous les processus d'ionisations, chauffage, émission d'électrons, et le processus
d'expansion du cluster. Notre but est d'étudier en détaille I'expansion, I'explosion ainsi que
I’é¢tude comparative entre les différents paramétres de nanoplasma formé des agrégats
atomiques et les différents facteurs qui conduisent a 1’explosion finale de 1’agrégat. Nous
avons trouvé que la pression hydrodynamique est plus importante que la pression
coulombienne lors de 1’explosion ce qui n’est pas le cas dans les travaux précédentes.

Mots-Clés : Laser intense, nanomatériaux, clusters atomiques, sources d’ions.
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Abstract:

The numerical modeling and simulation is much needed for the realization of thin-films solar
cells before that device is in fact produced. In this study we have simulated a new theoretical
structure based on SnO./CdS/CdTe/MoTe, hetero-junction solar cell under AM 1.5
illumination using the Analysis of Microelectronic and Photonic Structures (AMPS) software
tool in one dimension. The effect of physical properties variations (Doping concentration,
Thickness and Temperature) is well thought-out on the evaluation of performance (Open-
circuit voltage, Short-current density, Fill Factor and Conversion efficiency) in thin-films
solar cells SnO,/CdS/CdTe/MoTe,. Our simulation results of the studied structure are
compared with a reference cell with and without back surface field (BSF) of MoTe..

Light
WL

Glass Substrate
SnOZ

MoTe2 pseudo contact layer

Key words: AMPS, Numerical simulation, CdTe, Thin-films solar cells.
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Structural, Mechanical, Electronic, Elastic and Chemical Bonding
Properties of the Complex K;PtCle-Structure Hydrides SroRuHs: First-
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Abstract:

Several applications of hydrides have been found so far, e.g. switchable mirrors [1-2], energy
storage [3-4], rechargeable batteries [4], etc. Using first-principals density functional
calculations, we have studied the structural, electronic elastic and elastic properties of the
complex hydrides SroRuHs. The calculated structural properties; namely equilibrium lattice
constants, internal free parameters, bulk modulus and its first-order pressure derivative, are in
good agreement with the available results. The relative changes of the structural parameters
versus hydrostatic pressure have been investigated. The elastic constants and their pressure
dependence are predicted using the static finite strain technique and the polycrystalline
isotropic elastic moduli, namely bulk modulus, shear modulus, Young’s modulus and
Poisson’s coefficient, Lames coefficients, average sound velocity and Debye temperature are
numerically estimated in the frame-work of the Voigt—-Reuss—Hill approximations. The
mechanical stability of the considered materials has been examined on the light of the
pressure dependence of the elastic constants. The elastic anisotropy of the X2RuHs has been
studied using three different methods. The analysis of the site and momentum projected
densities, charge transfer and charge densities show that bonding is of covalent-ionic nature.
The band structures show that all studied materials are indirect energy band gap
semiconductors.

Keywords: Structural, elastic, electronic, chemical bonding ab initio calculations, Electronic
band, densities of states ,Charge density.
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Abstract:

The structural and the optical properties of Cul , Agl compounds have been calculated using the full-
potential linearized-augmented plane wave (FP-LAPW) method[1]. The exchange and correlation

potential is treated by the generalized-gradient approximation (GGA) using the Wu-Cohen (WC-
GGA\) parameterization for all calculs.

The Wu-Cohen (WC-GGA) was used for the exchange and correlation energy density functional. The
ground state properties such as lattice constants, bulk modulus, and refractive index are in good
agreement with numerous experimental and theoretical data.

The ground state properties such as lattice constants, bulk modulus, the dielectric function, refractive
indice, reflectivity and absorption coefficient, are in good agreement with numerous experimental and
theoretical data.

Keywords: FP-LAPW, the reflection coefficient, Optical properties.
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Ab initio electronic structure calculations of half-metallic ferromagnetism
in diluted magnetic semiconductors based CdS.

Ch. Bourouis!, A. Meddour*
! Laboratoire de Physique des Matériaux, Université 8 Mai 1945 Guelma, BP 401 Guelma 24000, Algeria

Abstract :

In this work, we report theoretical investigations of structural, electronic and magnetic
properties of ordered dilute ferromagnetic semiconductors Cdi.xFexS with x= 0, 0.25, 0.5 and
0.75 in zinc blende (B3) phase using all-electron full-potential linear muffin tin orbital (FP-
LMTO) calculations within the density functional theory and the generalized gradient
approximation.

The analysis of band structures, density of states, total energy, exchange interactions and
magnetic moments reveals that both the alloys may exhibit a half-metallic ferromagnetism
character. The value of calculated magnetic moment

per Fe impurity atom is found to be 4. Moreover, we found that p—d hybridization reduces

the local magnetic moment of Fe from its free space charge value of 4pn;and produces small
local magnetic moments on Cd and S sites.

Keywords: Diluted magnetic semiconductor, Half-metallic ferromagnetism, Ab-initio calculations, Electronic
structure, and Magnetic property.
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Abstract:

The complex compounds in the A-Mn-Q (A=alkali metal, Q=chalcogenides) systems have
been an active field of research due to wide range of technological applications. The studies
have shown many new compounds with different compositions and a variety of structures and
properties [1,2]. In this paper, structural, optical and thermodynamic properties of KMnTe;
was investigated using generalized gradient approximation GGA within the framework of
density-functional theory (DFT). Spin-polarized, non-polarized and antiferromagnetic
calculations were performed to show the effect of magnetic moment on magnetic stability. At
equilibrium volume, the calculations show that the KMnT3 is more stable in the SP state, and

carry a high magnetic moment. the calculated elastic constants for our compound indicate that
it is mechanically stable at ambient pressure.

Key words: Density functional theory, Elastic constants, Thermodynamic properties, GGA.
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Propriétés structurales et électroniques du Mgi.x SrxTe par la méthode de
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Résume :

Les propriétés structurales et électroniques du Mgi.xSrxTe dans la phase rocksalt ont été
étudiées. Les calculs ont été effectués par la méthode de calcul des ondes planes augmentées
(FP-LAPW) qui se base sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Nous avons
utilisé 1’approximation du gradient généralis¢é (GGA) pour le terme du potentiel d'échange et
de corrélation (XC). Les valeurs du parametre de réseau sont en accord avec les valeurs
rapportés dans la littérature . L’étude des propriétés €lectroniques, a montré que les composés
SrTe et MgTe ont des bandes interdites indirectes.

Pour MgixSrxTe ces différentes propriétés physiques ont été calculées, notamment la
variation de grandeurs structurales, électroniques en fonction de la concentration x. Nous
avons porté notre attention sur les parametres de courbure (Bowing) correspondants a ces
propriétés physiques.

Mots clés : DFT, FP-LAPW, alliages ternaires, paramétres de courbure.
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Simulation des propriétés électriques d'une cellule solaire en hétérojonction
a base de InGaP/GaAs
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Résumé :

Durant ces dernieres décennies, la simulation numérique devient un outil important pour
prédire le comportement électrique des dispositifs a semi-conducteurs tel que les cellules
photovoltaiques.

Le principal objectif de ce travail est d'évaluer les propriétes electriques d'une cellule solaire
en couche mince a base d'une hétérojonction (InGaP/GaAs). Pour ce faire, une simulation de
la reponse spectrale et de la caractéristique courant-tension a été effectuée en utilisant un
programme de simulation développé sous Visual Basic 6. Notre calcul indique que le
rendement possible peut étre supérieure a 32%, sous une illumination 1-Soleil AM1.5 et une
température ambiante, en utilisant des paramétres matériel réaliste.

Mots clés : Simulation, Cellule solaire, Couche mince, hétérojonction, Rendement.
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La demi-métallicité dans les matériaux
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Résume :

La demi métallicité dans les matériaux a base de chrome CrX (X= As, Sh) a été étudie dans
les trois phases la phase (ZB), la phase NaCl et la phase orthorhombique. Les calculs ont été
effectués par la méthode des ondes planes augmentées (FP-LAPW) qui se base sur la théorie
de la fonctionnelle de la densité (DFT). Le terme de potentiel d'échange et de corrélation
(XC) a été traité en utilisant I'approximation de la densité locale (LDA) et I'approximation du
gradient généralise (GGA) pour calculer les propriétés structurales tel que (le paramétre de
réseau, module de compressibilité, énergie minimale...etc.), et pour améliorer la valeur du
gap d'énergie, I’approximation EV-GGA a été appliquée.

Mot Clé: DFT; demi métallicité; magnétisme.
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First-principles calculation of the structural, electronic, and
thermodynamic properties of quaternary hydrides LixNai-xMgHs
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Abstract :

Full-potential linearized augmented plane wave plus local orbital method (FPLAPW+lo0)
calculations were performed for the quaternary hydrides LixNa;-x<MgHs (x = 0, 0.25, 0.5 and
0.75) in order to investigate the structural, electroni properties . We obtain band gaps of 3.52,
3.89 and 3.71 eV for LixNa;—xMgHs (x = 0, 0.25 (1), 0.5 (Il) and 0.75), respectively. So the
band gaps become wider with increasing Li in LixNai-x MgHs The reaction enthalpies for
LixNa1.xMgHz phases have been investigated along four possible dehydrogenation reaction
pathways, and the enthalpy change of two pathways is found to be nearly linearly reduced
with increasing the Li substitution level from x = 0 to x = 0.75. The obtained calculation
results suggest that Li substitution in NaMgHs may result in a favorable modification for
onboard hydrogen storage application.

Keywords : FP-LAPW, DFT, structural properties, hydrides , band gap ,Debye model.
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Structural, electronic and thermodynamic properties of BaxSri1.xS mixed
crystals
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Résumé:

Using first principles calculations within DFT based on the full potential linearized
augmented plane wave (FP-LAPW), we calculated the structural, electronic and
thermodynamic properties of the NaCl ternary alloys BaxSrixS. We used the generalized
gradient approximation (GGA-PBE) for the exchange — correlation (XC) potential. Our
investigation on the effect of composition on lattice constants, bulk modulus and band gap.
The energy gap Eg(X, y) has been determined over the entire composition x and y. On the
other hand, the thermodynamic stability of these alloys was studied by calculating the excess

enthalpy of mixing, AHm as well as the phase diagram. It was shown that these alloys are
stable at high temperature.

Keywords: DFT, NaCl, energy gap, phase diagram.
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Etude des propriétés structurales et électroniques de Ti;xNixO2.
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Résumé :

Nous avons effectué des calculs ab initio des propriétés structurales, et électroniques du
compos TiixNixO2 de structure tétragonale, avec différentes concentrations en nickel.
Utilisant la méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW), dans le cadre de la
théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Pour le potentiel d'échange et de corrélation,
nous avons utilisé l'approximation de gradient généralisee proposée par Perdew-Burke-
Ernzerhof (GGA-PBE). L’incorporation de Ni entraine une augmentation progressive de
I’énergie de gap avec I'augmentation de la concentration en Ni.
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Simulation du rayonnement diffus par les parameétres de la théorie de Mie :
Application sur les couches tissulaires.
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Résumé :

La détermination des propriétés optiques d’un milieu biologique nécessite une bonne
compréhension de I’interaction lumiere-particule. La théorie permettant de décrire cette
interaction est connue sous le nom de la théorie rigoureuse de la diffusion de Mie qui peut étre
appliquée pour étudier les milieux biologiques.

Au cours de notre travail, nous avons développé un algorithme permettant de déterminer la
distribution des tailles des particules en fonction des variations angulaires et spectrales du
rayonnement diffus. Nos résultats sont en bonne accord avec la microscopie.

Mots clés : La diffusion de la lumiére, La théorie de Mie, L’interaction lumiére- tissu biologique.
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Résumé :

Dans ce travail, nous présentons une étude FDTD d’un guide d’onde optique de type ridge [1]
réalisé sur un substrat de niobate de lithium (LiNbO3) pour des applications en optique
guidée.Un double confinement du mode fondamental est obtenu par la présence d’un gradient
d’indice induit par la diffusion du titane. Ce mode interagit avec un réseau de Bragg inscrit
sur le guide. La dispersion du LiNbO3 dans la gamme optique est décrite par le modele de
Sellmeier [2] que nous avons intégré dans le code FDTD. Les résultats obtenus montrent que
I’énergie est confinée en haut du guide ridge conduisant a un double confinement transversal
conformément aux prédictions théorique et expérimentale. De plus, une réflexion presque
totale est obtenue par I’inscription d’un réseau constitué¢ de seulement 3 ouvertures sur une
large gamme de fréquence centrée autour de 1550 nm.

Mots clés : Gide ridge, FDTD, Sellmeier.
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Abstract :

The electron impact ionization is an important atomic process in the line radiative emissions
simulation and also for the study of ion balance. Several issues related to the study of
laboratory plasmas, astrophysics and controlled thermonuclear fusion require the knowledge
of the atomic structure as the energies of different levels and cross sections. This work is
based on the FAC code (Flexible Atomic Code) to calculate the ionization cross sections. The
ionization rate will be generated by a numerical calculation. We studied the effects of hot
electrons fraction in the ionization rates. The hot electrons fraction is represented by a non-
Maxwellian distribution. The ionization rates are generated from cross sections and weighted
by this distribution. The use of non-Maxwellian distribution of hot electrons for different
fractions showed the sensitivity of these rates to fractions of hot electrons. The results are
compared to those found in the literature.

Keywords: collisional radiative models, electron impact ionization, FAC Code, Non-Maxwellian distribution
of electrons.
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Abstract:

In this work, we report ab initio calculations of structural and electronic properties of pure
Gen+1 and SnGen (n = 1-17) clusters by using density functional theory (DFT) with the
generalized gradient approximation (GGA)implemented in SIESTA packages.The evolution
of the binding energies showa competitive increasing behavior in the binding energy between
the two specieswhich mean the cluster stability is enhanced during the cluster grows.The
HOMO-LUMO gaps values have a decreasing tendency with the increasing of size
implyingthe enhancing of their chemical activity.The very small value of HOMO-LUMO
gaps (n=1-3) indicates high metallic character of corresponding clusters. The calculated
vertical electron affinity (VEA) and vertical ionization potential (VIP) indicates that the larger
SnGen clusters will capture more easily one electronand they need more energy to lose one
electron.

Keywords: DFT calculations, siesta package, Sn-Ge clusters, structural properties, electronic properties.
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Abstract:

Recently, a new class of materials has attracted much attention in view of their applications
in spintronics, which are called halfmetallic ferromagnets(HMF). This notion is derived
from their ectronic structure[1-2].

Using first principle of the complete method of potential linearized augmented plane wave
(FPLAPW), we study the structural, electronic and magnetic properties of Ti2FeZ (Z = All,
Ga, In) alloys with Hg2CuTi kind alloys structure. These happen to be half-metalic
ferrimagnets . In addition to this, the total magnetic moments of Heusler alloys are Ti2FeZ
agree with the rule Mtot = Ztot-18 Slater-Pauling with a gap energy 0.56, 0.60 and 0.64 eV
spin down, respectively.

Keywords: Half-metallic. Heusler alloys. First-principle. Electronic property, Structure property.
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linearly chirped apodized fiber Bragg gratings.
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Abstract:

Since the discovery of photosensitivity in optical fibers, there has been great interest in the
fabrication of Bragg gratings within the core of a fiber. The paper is devoted to the simulation
of the spectral performances of three apodization profiles of linearly chirped fiber Bragg
gratings which are used in the field of chromatic dispersion compensation of communication
systems and sensors areas. The reflection spectrum and the group delay ripples are analyzed.
The simulations are based on solving coupled mode equations by transfer matrix method that
describes the interaction of guided modes.

Keywords: Fiber Bragg grating, apodization, side-lobes, chromatic dispersion compensation, passive
photonic devices.
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Résumé :

L’étude des propriétés structurales, électroniques et magnétiques d’Heusler V2MnAl a été
entreprise en utilisant la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) [1]. Le but de présent
travail est de prédire le comportement demi-métallique et de faire une estimation de la
température de curie de V2MnAl. Nous avons utilisé la méthode des ondes planes
linéairement augmentées a potentiel total (FP-LAPW) implémenté dans le code Elk [2]. En
utilisant ’approximation du gradient généralis¢é (GGA) [3] pour le traitement de 1’énergie
d’échange et de corrélation, en tenant compte des fortes corrélations des orbitales d des
atomes V et Mn nous avons utilis¢ GGA+U [4]. Les propriétés structurales ont montré que la
structure la plus stable de VoMnAl est ferromagnétique dans la structure Hg>CuTi, ainsi que le
calcul de la structure de bande pour les deux directions de spin montre que V2MnAl présente
un comportement ferrimagnétique demi-métallique, et La température de Curie estimée pour ce
composé avec la méthode de spin spirale est 578.009 K.

Mots CIés : Heusler, température de curie, V.MnAl, demi-métallique, GGA+U, Elk.
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Investigation of optical interband transitions of the copper halide CuCl
compound
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Abstract:

First principles calculations by means of the potential linearized augmented plane wave
method within generalized gradient approximation (GGA) were carried out for the
electronic and optical properties of the copper halide CuCl compound. The CuCl has zinc
blende structure (ZnS) and shows direct band gap, the density of states and band gap
pressure coefficients are given. On the other hand, an accurate calculation of linear optical
functions like refraction index and both parts of dielectric function is performed. The
assignment of the peaks and structures to the different interband transitions is analyzed in
detail. The results are compared with previous calculations and experimental measurements,
we show that our calculated values compare acceptably well with values reported in the
literature.

Key words: FP-LAPW, Copper halide, optical properties, dielectric function.
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Résumé :

Nous avons utilisé le code wien2k, basé sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT)
pour étudier les effets qui se produisent dans le semi-conducteur a large gap (MgS) quand les
cations (Mg?*) sont remplacés par un métal de transition caractérisé par des électrons de type
4d dans sa couche périphérique. Notre étude est une suite aux études antérieures faites sur les
semi-conducteurs magnétiques dilués (DMS) a base d’éléments de transition caractérisés par
une couche 3d. Le matériau qui a fait objet de notre étude est Mgo.7sNbo.2sS ; les résultats
obtenus ont montré qu’il est demi-métallique ferromagnétique avec un moment magnétique
égal a 3ps.

Mots CIés : DFT, DMS, stabilité structural, propriétés électroniques, moment magnétique.
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Modeling optical properties of porous silicon layers: using reflectance
spectra measurements and Bruggeman’s effective medium approximation.
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Abstract:

Optical properties of porous silicon layers (porosity or refractive index and layer thickness)-
prepared by etching silicon wafers in solution based on hydrofluoric acid-are crucial
parameters to fabricate efficient multilayer structures. In this aim, we were prepared a series
of samples using different current density and etching time. These samples were
characterized by measuring the reflectance spectra in the range of 350-1100nm. Their
porosity and thickness were determined by fitting the experimental reflectance spectra with
the theoretical reflectance spectra which is calculated from a model relying on Bruggeman’s
effective medium approximation (BEMA) and the stratified medium theory. The results show
that the porosity increases as increasing the current density, the refractive index calculated
from BEMA varies between 2.8 and 1.4 corresponding to porosities 25% and 76%
respectively. The etching rate determined from thickness and etching rate was also rise with
the current density. These results are in agreement with the theory of porous silicon
formation.

Key words: Porous silicon; Porosity; Refractive index; thickness; Reflectance spectra.

48


mailto:nora-guermit@hotmai.fr

Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

External magnetic field effect on the electronic, magnetic properties of
Heusler alloys Ni2(Mn,Co)Al by Wien2K.

Youcef Guermit ",Mohammed Dreif 2 Nour-eddine Benkhettou?,,Djamel Rached?

2 Laboratoire des Matériaux Magnétiques, Département de Physique, Faculté des Sciences, Université Djilali
LIABES de Sidi-Bel-Abbés, 22000, Algérie.
* gyoucef75@gmail.com

Abstract:

The compounds of Heusler form a remarkable class of materials due to their various (diverse)
physical properties and potential applications. Are appointed after the German mining
engineer and chemist Friedrich Heusler In 1903[1]. A large number of experimental works
confirm the effects of external magnetic field on the Heusler alloys [2-3]. The purpose of this
work is to study the electronic and magnetic properties of Ni2(Mn,Co)Al Heusler alloys by
using the first-principle projector augmented wave potential within the generalized gradient
approximation. The calculated results that the two compounds are ferromagnetic materials
and the magnetic moment of Ni2MnAl is 4.09 uB superior to Ni2CoAl 1.64 uB. Also the
effect of external magnetic field in the electronic and magnetic show that the magnetic and
electronic properties of Ni2MnAl remains stable but can change to Ni2CoAll.

Mots Clés: Heusler alloys , External magnetic field, magnetic and electronic properties.
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Abstract:

Reflected ultrasonic waves from specimen carry valuable information on elastic behaviour.
However, several acoustic parameters may obscure and prevent their efficient generation
and/or detection. In order to overcome such difficulties, we investigated the effects of

operating frequency, f, the densities of liquids o, , solids p, , and opening aperture of lensé, ,

on the generation efficiency, Eff ., of Rayleigh modes. The deduced analytical relations were
found to be:

Eff . = 013 + 0.99 exp(-f /37.2), Eff . = 0.17 + 0.98exp(-p/1136.9)

Eff .= 431x10” + 6.79x10° p,, and Eff . = 0443 -118exp (-4,/72)

Keywords: Anthracene, ultrasonic waves, Rayleigh mode, acoustic microscopy, efficiency.
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Fundamental properties of the rocksalt ZnO and MgO: An ab-initio
prediction
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Abstract:

The one of the most accurate first-principales methods is the Full Potential Linearized
Augmented Plane Wave (FP-LAPW)! formalism, based on Density Functional Theory
(DFT)?3, has been exploited to study theatrically, the fundamental properties of the both ZnO
and MgO rocksalt binary compound using 16 atoms rocksalt supercell which corresponds to
1x1x2 conventional cell (Fig. 1). The Local Density Approximation (LDA)*°® was used only
for the structural properties, to treat the exchange-correlation terms. In order to explore the
wanted properties. The recently modified semi-local Becke-Johnson potential within LDA
correlation in the form of (mBJ-LDA)® was used to predict the optoelectronic properties of
ZnO and MgO binary materials. As results, our computed lattices parameters equal to: 4.22 A
and 4.16 A respectively, showed satisfactory agreements with experimental values (4.27 A
and 4.2 A) for ZnO and MgO respectively again. in order to understand the changeability
between relaxed and un-relaxed of the electronic structures, The calculated band structures
reveal that ZnO posses indirect band gap (I'-M) while for MgO have an indirect band gap (I'-
I') which agree well with the experiment and other theoretical calculations. Optical dielectric
function, refractive index, absorption coefficient, reflectivity, optical conductivity and the
electron energy loss, are well described in a wide range of the incident photon energy. The
acquired results are used to give an significant guideline to the material's design for
optoelectronic applications.

Keywords: znO, MgO; FP-LAPW, electronic materials; Optical parameters; ab initio calculations.

Fig. 1: Crystal structure of MgO (supercell).
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Résumé :

Les clusters des métaux de transition constituent aujourd’hui le vase d’une multitude de
recherches di a leurs excellentes propriétés et leurs éventuelles applications dans le domaine
de la nanotechnologie. Les clusters de Titane sont particulierement étudiés ces derniers temps,
du point de vue théorique [1,2] qu’expérimentale [3.4]; celui-ci offre des propriétés
électroniques et magnétiques trés intéressantes. Dans cette perspective, en se basant sur le
calcul ab initio, la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) et les pseudo potentiels
implémentés dans le programme SIESTA [5,6 ] toute une étude des propriétés du titane Ti de
taille allant de 2a15 a était faite. Les énergies de cohésion obtenues par atome (E. /atome), le
groupe ponctuelle de chaque structure et Gap (AE) HOMO —LUMO, le niveau de Fermi et le
moment magnétique pour chaque clusters sont bien exposés et interprétés.

MotsClés : Nanomatériaux, cluster, simulation ab inito, DFT, propriétés électroniques, propriétés
magnétiques.
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Abstract:

The objectif of this study is to investigate the electronique structure and ferromagnetic
properties of barium sulfide doped with vanadium imppurty. The calculations were
performed by using the first-principle calculation of density functional theory. We have found
that the Ba,,.V,,.S and Ba,.V,,S compnds are helf metallic ferromagetic with total magnetic
moment of 3 per V atom, while for high concentration x=0.75, the Ba,,.V,,sS becomes nearly

half metallic .due to broadening of 3 d(V) states in the gap.

Keywords: Half-metallic materials. Ferromagnetism, Density functional theory, Spintronics .
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Impact of Fe anti-site in magnetic moment of FePt thin films
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Abstract :

Simple composition of the tetragonal FePt phase, L10 with large uniaxial magnetocrystalline
anisotropy have attracted most attention in magnetic storage application; the effect of Fe anti-
site in magnetic moment of the mixed Fe0.25Pt0.75 layer with Pt on surface was investigated.
The calculations have been performed using the density functional theory (DFT) as
implemented in vienna ab initio simulation package (VASP), the projector augmented wave
method with exchange correlation function is used for spin polarized generalized gradient
approximation (GGA). The magnetic moment of Pt and Fe (anti-site) in the most outer atomic
layer increased to about 5.13 % and 4.04 % respectively.

Key words : L10 FePt, magnetic moment, anti-site defect, DFT.
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Résume :

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, élastiques électroniques et
magnétiques d’une classe d’alliages appelés les alliages Heuslers [1,2]. Nous avons porté
notre attention sur I’étude d’un matériau a base de terre rare, le Cu2PrAl en utilisant
I’approximation LSDA, LSDA+U et LSDA+U+SO pour mieux définir les états 4f de Pr.

On a démontré que ce composé porte un caractere métallique, tandis que nos résultats
prouvent que le potentiel de coulomb influe sur les orbitales 4f des terres rares et d’autre part,
I'interaction spin-orbite est un facteur clé pour comprendre les propriétés électroniques et
magnétiques de ce matériau.

Mots CIés : les alliages Heuslers, propriétés électroniques, la méthode FP-LAPW.
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Abstract :

In this work, we design a new Infiltrated liquid sensor based on a 2D photonic crystal
(PhC) waveguide incorporating a tapered microcavity to sense small refractive index changes.
The refractive index (RI) sensor is formed by a point-defect resonant cavity in the sandwiched
waveguide with triangular lattice of air holes (index profile of silicon slab nsi=3.42 and air
nair=1). The properties of the sensor are simulated using the finite-difference time-domain
(FDTD) algorithm and the plane wave expansion (PWE) method (RSoft Photonic Suite).
Sensors based on PhC waveguides incorporating microcavities have many advantages in
compactness, high sensitivity and quality (Q) factor, easy extension to sensor arrays and
various choices of materials, and capability of parallel measurement [1-4]. On the other hand,
a tapered-shift structure along the line defect increases the quality factor of the microcavity

[5].

Key words: photonic crystal, RI sensor, microcavity, PhC waveguide
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Abstract:

The interaction of carbon monoxide (CO) with solid surfaces is a topic of fundamental and
applied interest on the most systems studies in surface science. It has been extensively
investigated for the understanding of elementary step(s) inhomogeneous catalytic reaction [1].
In this work, we used the density functional theory calculations of different coverage of CO
adsorption on Pd(111) and on Zn impurty in a sibtitutional on a Pd(111) surfaces (Pd3Zn,
Pd2Zn2, PdZn3 over layers and Zn subsurface layer). It was investigated in terms of total
energies and structural properties. All critical characteristics, such as adsorption site,
adsorption geometry, adsorption energy, CO vibrational frequency and local density of states
(LDOQOSs) have been obtained.

Keywords: Carbon monoxide, Palladium, Zinc, Density functional theory, Adsorption
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Abstract:

In this work ab-initio calculation method was used to study the structural and electronic
properties of zinc chalcogenides (ZnS, ZnSe, ZnTe) using the all-electron full-potential linear
Muffin tin orbital (FP-LMTO) within the local density approximation LDA, and the
generalized gradient approximation GGA. The structural parameters in the zinc-blende and
wurtzite phases have been estimated. Results of band structures, DOS states and energy gap
are in good agreement with other theoretical calculation and experimental data.

Kay Words: Semiconductor 11-VI, FP-LMTO, zinc-blende, wurtzite, band gap.
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Abstract :

Alkaline tantalate, NaTaO3 have attracted a lot of interest in recent years due to their
interesting photocatalytic properties and their photocatalytic activity is influenced by a lot of
factors, making them ideal model systems for in-depth theoretical investigation. In this work,
we present first principles studies of the structural properties for cubic (Pm3m), tetragonal
(P4/mbm), orthorhombic (Pbnm) and (Cmcm) NaTaO3 phases. In addition, the elastic
properties including bulk modulus and shear modulus are determined .The electronic and
static dielectric constants, the Born effective charges are also studied. All the calculations are
carried out using the plane wave pseudo potentials method (PP-PW) within the density
functional theory. The exchange and correlation potential is evaluated using the generalized
gradient approximation (GGA).

Keywords : perovskite, ab initio methods, elastic properties, Born effective charges.
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Abstract:

In this work, we have presented a study on the structural, electronic, optical chalcopyrite
CulnTe2.The calculations were performed by Ab initio method called FP-LMTO (The full-
potential linear muffin-tin orbital) which is based on the formalism of the theory of density
functional theory (DFT), using the approximation LDA (approximation of the local density),
GGA (generalized gradient approximation) and GGA + U. This allowed us to determine the
lattice parameter ao , bulk modulus Bo and its derivative B ', the structure of power and the
density of states band, the charge density, We found that our results are in good agreement
with the experimental and other work.

Ternary CulnTez semiconductors represents part of pnictides family type H-IV-V;
compound, They have attracted a considerable attention because of their application in solar
cells [1], which make them potential candidates for photovoltaic applications, light emitting
devices and as infrared detectors [2].
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Abstract :

In order to investigate Hafnium transition metal alloys HfM (M= Co, Ir, Os,Pt, Rh, Ru) phase
diagrams in the region of 50/50% atomic ratio. We have used plane wave pseudoptential
method (PP-PW) within the density functional theory (DFT) with the local density
approximation (LDA) to calculate the energetic properties for 6 Hafnium transition metal
compounds in there equilibrium structure CsCI (B2). The obtained enthalpies of formation are
discussed and compared to some of the existing models ( Miedema[1]and Bennett-Watson[2]
) and available experimental data.
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Figure 1: Comparison of calculated enthalpies of formation for the binary equiatomic compounds HfM with
experimental measurements [3-5]. The solid line shows
unity (y = x) while the dashed lines present an error range of 10 kJ/mol.

Keywords : Enthalpy of formation, transition metal, binary compounds.
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Résumé :

Le matériau ZnO montre de maniere quasi-naturelle un dopage de type n [1]. Son dopage de
type p représente une importante problématique récurrente depuis plus d'une quinzaine
d'années.

Dans ce travail nous avons fait une simulation numérique du dopage de ZnO en type p. Pour
cela, nous avons utilisé le code dénommée TRIM (Transport and Range of lons in Matter) et
SRIM (Stopping and range of lons in Matter) développé par Ziegler et al [2].C’est une
simulation faite pour caractériser l'interaction des ions avec des cibles échantillons en gaz ou
en solides. Les résultats numériques visent a étudier l'interaction d'un faisceau d'ions avec la
surface semi-conductrice du ZnO.

Dans notre étude le bombardement des ions du phosphore P tombe sur la cible ZnO selon une
incidence normale au plan de la surface du matériau avec la possibilité de former des postes
vacants sur la zone irradiée le compose de type 1I-VI ZnO [3]. Concernant l'effet de 1’ion
phosphore P, nous pouvons affirmer la formation de nanostructures sur la surface du matériau
bombardé mais aussi et surtout un nouveau arrangement des atomes d’un nouveau matériau
contenant dans sa matrice le phosphore P comme dopant.

Mots clés : ZnO, ZnO semi-conducteur, dopage de ZnO .
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Abstract:

A calculation of the coherent and ballistic phonon transport via thin nanojunctions between
fcc lattices is presented. The model system A/B/A consists of a finite number of fcc (110)
atomic layers of an element B sandwiched between two fcc semi-infinite crystal lattices of
another element A oriented in the same (110) plane. It is applied to the Cu/Pt/Cu nanojunction
and to the inverse Pt/Cu/Pt nanojunction. The theoretical calculations of the ballistic phonon
transmission via the nanojunction are carried out using the matching method. The possible
experimental measurements of this ballistic transmission in comparison with theoretical
results should be a useful probe for the determination of alloying force constants across the
interface between two such elements. The full fcc dynamics of this system is under study.

Keywords: metallic interface, matching theory, Bimetallic structures, thin film
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Abstract:

This work deals with a description of the deconfinement phase transition (DPT) from a hadronic gas
consisting of massless pions to a color-singlet Quark-Gluon Plasma (QGP) at finite temperature T
and chemical potential « . Considering the color singletness condition, the partition function at finite

chemical potential is calculated for the QGP phase, using the group theoretical projection method [1,
2]. It turns out that the obtained color-singlet partition function (CSPF) at x # 0 is complex and can

not be used directly to derive physical quantities characterizing the QGP, from usual thermodynamical
relations. We propose an approximation on the CSPF, which should allow us to calculate physical
quantities of the QGP at finite « . A suitable numerical method is then used for calculating mean

values of some response functions, describing well the system undergoing a thermal DPT, at 4 =0
and u # 0, within the phase coexistence model [3, 4].

Keywords : Deconfinement phase transition, Quark-Gluon Plasma, color singletness.
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Résumé :

Le sujet concerne I’étude par calculs de premier principe des propriétés optoélectroniques des
matériaux semi-conducteurs de type I-111-VI2. Ces matériaux ont révélé récemment beaucoup
d’intérét dans la communauté des sciences des matériaux tel que la conversion
photovoltaique. Cette étude s’appuiera sur la théorie DFT qui tend a s’imposer comme le
standard pour les calculs de structure électronique dans la communauté des sciences des
matériaux, car elle permet d’obtenir de bonnes prédictions structurales et énergétiques. Les
résultats ainsi obtenus étaient confrontés aux données expérimentales issues de la littérature.

Mots-clés : Premier principe, Semi-conducteurs, DFT, Optoélectroniques, Photovoltaigue.
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Résume :

Dans ce travail on a utilisé la méthode des ondes planes augmentées avec linéarisation (FP-
LAPW) qui se base sur la théorie de la fonctionnelle de la densité, pour calculer les propriétés
structurales, électroniques des binaires ZnO et SnO2. Nous avons calculé les propriétés
structurales, électroniques par les approximations LDA et GGA. Pour le terme du potentiel
d'échange et de corrélation. La dépendance en composition des propriétés structurales et
électroniques a savoir, le parametre de maille, le module de compressibilité et le gap
d’énergie ont été analysés.
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Abstract:

We report first principles calculations of structural and electronic, properties of AgBr
compounds in zinc blende and rocksalt structures employing the density functional theory
(DFT) within the local density approximation (LDA) and the generalized gradient
approximation (GGA). We employ the full potential linear muffin-tin orbitals (FP-LMTO) as
implemented in the Lmtart code. Results are given for lattice parameters, bulk modulus and
its first derivatives in the wurtzite ( B4), zinc-blende (B3), CsCl (B2), rock-salt (B1), BSn
(B8-1) and PbO (B10) structures. The results of these calculations are compared with the
available theoretical and experimental data.

Keywords: FPLMTO; structural properties; AgCl, AgBr; Phase transitions.
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Résume :

Le présent travail tente d’apporter une contribution a 1’étude par simulation numérique
de la structure électronique, représentée par la densité des états localisés dans les matériaux
amorphes, en utilisant la méthode de Laplace a haute résolution HLT [1] dans le régime
transitoire [2]. Le code élaboré [3] nous a permis de déterminer la forme de la densité d’états
dans le gap dans le cadre du modéle de conduction par piégeage multiple [4].

Les résultats obtenus montrent que la densité d’états est bien estimée dans le cas ou la
température caracteristique de la queue de bande est inférieure ou supeérieur a la température
de mesure, contrairement aux méthodes a basse résolution. Nous avons pu aussi identifier la
densité des défauts profonds.

Mots clés : Densité des états localisés, Technique de Laplace & haute résolution HLT, Piégeage multiple.
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Résumé :

Dans ce travail nous avons mené une étude, basée sur la Théorie de la Fonctionnelle de la
Densité (DFT)[1], pour étudier les propriétés structurales, électroniques et optiques du
systeme NazTe. Nos calculs atomistiques ont été exécutés avec le code CASTEP, ou les
fonctions d’ondes des électrons de valence sont représentées dans une base d’onde plane et les
¢lectrons du coeur sont décrits a travers des pseudo-potentiels[2,3]. L’échange et corrélations a
¢té traité dans le cadre de I’approximation du gradient généralisé (GGA). L'investigation des
propriétés structurales des composés binaires a montré que les résultats relatifs au parametre
du réseau concordent bien avec les données théoriques et expérimentales disponibles dans la
littérature. Nous avons représenté les structures de bande, leurs densités d’états et leurs
propriétés optiques et nous avons comparé nos résultats avec d’autres résultats théoriques et
expérimentaux.

Mots clés: métaux alcalins, DFT, pseudopotentials, GGA, électroniques, optiques.

Références :

[1] JP. Perdew, A. Zunger Self-interaction correction to density functional approximations for many-electron
systems. Phys. Rev B, (1981), 23:5048-5079

[5] J.C. Phillips, Phys. RevB. (1959) ,112, 685.

[6]J.C. Phillips, L. Kleinman, Phys. RevB. (1959) ,116, 287.

69



Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

Transfert de chaleur dans les tissus biologiques par Comsol

Tagrerout abdallah®, Belaidi abdelkader®

Dpt. de Physique, ENSET-ENPO (1), tagroutabdalah@outlook.fr
B.P 1523 Oran El-Menouar, Algérie, (2)belaidiack@gmail.com

Résumé :

Un cancer du foie survient lorsque des cellules du foie, initialement normales, se transforment
et se multiplient de fagon anarchique jusqu’a former une tumeur maligne.

L’hyperthermie thérapeutique est une technique médicale utilisée dans le traitement des cancers.
L’ablation par micro-ondes est I’innovation la plus récente dans le domaine de I'ablation des tumeurs.
La technique permet d'adopter des approches souples pour le traitement. Lors du traitement, une
antenne micro-ondes mince est insérée dans le tissu cancéreux et I'énergie des micro-ondes réchauffe
la tumeur, en tuant les cellules cancéreuses par la production d'une région coagulée.

Dans ce travaille nous avons utilisé le logiciel COMSOL Multiphysics afin d’établir une

simulation pour détruire la tumeur. Les résultats suggerent que l'ablation thermique par micro-
ondes peut étre réalisée avec un degré de sécurité acceptable et peut permettre un controle
local raisonnable des tumeurs primitives et des métastases.

Mots Clés : Tumeur, thermothérapie, ablation par micro-ondes, champ thermique.
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Résumé :

L’objectif de ce travail est d’aboutir a une meilleure compréhension des propriétés
structurales des 1’alliages ternaires CuBrxlix et CuixAgxl ,ainsi que de leurs propriétés
électroniques et optiques.En utilisant la méthode des ondes planes linéairement augmentées
[1] dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densite(DFT) [2].

Le parameétre du réseau varie presque linéairement en fonction de la concentration montrant
ainsi une concordance entre les prédictions DFT et la loi de VVégard. Concernant les modules
de compressibilité, des déviations par rapport a (LCD) ont été observées.

La variation du gap énergétique, la fonction diélectrique, l'indice de réfraction, des alliages
ternaires CuBrxlix et CuixAgxl en fonction de la composition montrent une dépendance non
linéaire ; Nos résultats sont en bon accord avec les prédictions théoriques et expérimentales.

Mots clés : DFT, alliages ternaires, gap, l'indice de réfraction.
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Résumé :

Les techniques de super-résolution SR permettent de produire une image de haute résolution
HR a partir de plusieurs images de basse résolution BR.

Dans ce travail, nous simulons les différentes dégradations que subit une image astronomique
au cours de sa formation. Pour ce faire, nous considérons une image HR idéale (mire HR
réel) a partir de laguelle nous tirons des images dégradées par déplacement de translation et de
rotation, par 1’application d’un flou, par sous-échantillonnage et par 1’ajout d’un bruit et ce a
travers un code approprié que nous avons développé. Les images de basse résolution obtenues
par les dégradations opérées, sont par la suite utilisées pour générer une image de haute
résolution grace a un algorithme de SR capable de reconstruire une image HR. La procédure
proposée est finalement appliquée au cas d’une image astronomique pour juger la robustesse
de I’algorithme proposé.

Mots Clés : Simulation numérique, Super-résolution, imagerie astronomique
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Simulation de Deffet de la température sur les caractéristiques
électriques de la diode Schottky en utilisant le simulateur Atlas-Silvaco.

K.Zeghdar ?, L.Dehimi 2, S.Mansouri?

123 |_aboratoire Matériaux, Semiconducteurs et Métalliques (LMSM) Université Mohamed Khider Biskra, BP
145 RP, 07000 Biskra, Algérie. k.zeghdar@univ-biskra.dz
2Département de sciences de la matiére, Université Batnal, Algérie. La_dehimi@yahoo.fr
3Département d’électronique, Université Sétif 1, Algérie. sihemansouri@yahoo.fr

Résume :

Le simulateur numérique Atlas-Silvaco est utilisé pour simuler les caractéristiques électriques
dans la gamme de température de 280 a 400 K afin de voir I’influence de la température sur
I’évolution des courbes et d'évaluer les principaux paramétres qui caractérisent la diode
Schottky (Au/n-InP). En effet, l'application de la méthode standard qu'est basée sur
I’extraction des paramétres homogenes (®g, N, RS) présente certaines anomalies telle que la
diminution de la hauteur de barri¢re (®g) et 1'augmentation du facteur d’idéalité (n) avec la
diminution de la température, L’utilisation du modéle inhomogene proposé par Werner
permet d’interpréter d’une part les anomalies observées sur les paramétres €lectriques extraits
et de s’approcher de l'autre part, la valeur de la constante de Richardson qui est en accord
avec celle donnée par la théorie (9.8 A/K?cm?).

Mots Clés : Simulation, diode Schottky, Silvaco, InP, Température.
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NUMERICAL SIMULATION OF SOLAR CELL
'Hana Zerfaoui, Djalel Dib, Chafia Mebarkia.
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dibdjalel@gmail.com

Abstract:

Two technologies of the photovoltaic cells are present today the cells known as crystalline
(poly and mono),the cell thin layers. The development of the solar cells requires a
technological change of materials used in their manufacturing. The thin layers are parts of
these materials and which announced their effectiveness and growth of output of the solar
cell. Our study has a study by simulation of photovoltaic cells with different materials,
contributing to the development of renewable energies, our results was simulated with the
SCAPS computer code in one dimension, the results obtained after optimization are Vco, Jsc,
FF and the output energy of conversion of a solar cell, SCAPS is originally developed for cell
structures of the CulnSe2 and the CdTe family.

Keywords : Efficiency ,SCAPS, current-voltage and Quantum efficiency.
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Theoretical and Numerical modeling of the bending behavior of composite

sandwich beam

Mohammed TOURAB, Salah AGUIB, Abdelkader NOUR, Ahmed SETTAT, Toufik DJEDID

Dynamic of Engines and Vibroacoustic Laboratory, F.S.1., M.B. Boumerdes University, Algeria
mohtou2002@yahoo.fr

Abstract:

This work is devoted to theoretical and numerical study of the behavior, in three-point
bending, magnetorheological elastomer (MRE) sandwich beams subjected to a variable
magnetic field, under static loading. This study highlights the increase of stiffness and
decrease of the maximum deflection according to the increase of the magnetic field. The
results show the increase of rigidity and the decrease of elasticity as a function of magnetic
field. The MRE sandwich structures can be employed in the near future in many different
areas.

Key words: Sandwich beam, bending behavior, FEM, MRE.
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Half-metallic behavior in transition metal based ternary compounds
Cdo.7sTMo.25S (TM = Co and V): a first principle study

YAHI Hakima!, MEDDOUR Athmane?

# Laboratoire de Physique des Matériaux; Université 8 mai 1945- Guelma
BP 401, 24000 Guelma, Algérie
lyahihaki@yahoo.fr

Abstract:

We have performed FP-LMTO calculations based on the density functional theory
(DFT) to study the electronic and magnetic properties of ternary compounds
Cdo.7sTMo.2sS (TM = Co and V), assuming zinc blind-type structure. The density of
states (DOS) and band structures were studied to understand the electronic properties.
Among the systems under investigation, Cdo.7sC00.2sS and Cdo.7sVo.25S showed 100 %
spin polarization at the Fermi energy (Er). The total magnetic moment was found to be
3 uB, which is an integer value, as expected for half-metallic ferromagnets. The analysis
of band structure and density of states shows that the TM-3d states play a key role in
generating spin-polarization and magnetic moment in these compounds. Furthermore,
we establish that the p—d hybridization reduces the local magnetic moment of Co from
its free space charge value of 3 uB and creates small local magnetic moments on non-
magnetic Cd and S sites.

Keywords: Half-metallic materials, Ferromagnetism, Density functional theory, Electronic structure,
Magnetic properties.
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Calcule DFT+U du matériau FeWN?2.

MESSIAD Meriem!, ZANET Kamel*
!laboratoire de physique de Guelma, mai24180@hotmail.fr

Abstract:

Solid-state nitrides are of interest because they exhibit technologically useful properties and
FeWNZ2 one of them where several researches were applied it. FeWN, is a member of a family of
layered hexagonal ternary nitrides, consisting of alternating layers FeN6 octahedra and WN&6 trigonal
prisms [1] . The electronic structure, magnetic moment and the exchange coupling of the ternary
nitride FeWN2 have been calculated and the calculation The calculation have been performed within
generalized gradient approximation of Perdew-Burk-Erenzhof using linearized augmented plane wave
(LAPW) technique, taking account the coulomb correlation through LDA+U(sic) approach. The
LAPW method has been applied by using WEIN2K code.

Key words: Ab-initio, DFT+U, antiferromagnetic, ferromagnetic.
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Electronic and magnetic properties of Ni-rich ternary alloys

L. Mezhoudi 2 A. Meddour °
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Abstract:

The ordered Ni-rich alloys are very interesting materials for study of metallic magnetism. In
this work, we have calculated the electronic structure of Ni-Mn-Fe alloys using the scalar
relativistic version of spin-polarized of the LMTO method with combined corrections and
exchange correlation. In our calculations, we included the SO coupling as a perturbation. The
density of states of Niz(Mn-Fe) in the minority and majority spin-states show a remarkable
character. The values obtained for the magnetic moment are in good agreement with
experimental and theoretical results.

Key words: Ni.Mn-Fe, LMTO, DFT, magnetic properties, electronic structure.
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Effets de structure sur les propriétés des oxydes magnétiques dilués : CeO..
H. REDDAOQUI, S. CHETTIBI
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Résumé :

Le but de ce travail est d’¢lucider 1’origine du magnétisme dilué dans des oxydes semi-
conducteur et isolant. Nous étudions en particulier le cas des oxydes de cérium (CeO.) dont la
nature et l’origine du ferromagnétisme sont encore trés controversées. Nous étudions
I’influence sur les propriétés magnétiques des effets de structures (lacune d’oxygene, présence
de dopants..).

La corrélation propriétés magnétiques, structure, structure électronique est étudiée pour ces
matériaux par simulation en utilisant la méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-
LAPW) implémentée dans le code wien2k basée sur la théorie de la densité fonctionnelle
(DFT). Les deux approximations GGA et LDA sont employées.

Mots clés : CeO,, DFT, propriétés magnétiques.
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Synthesis of Linear Arrays with Sidelobe Level Reduction using particle
swarm optimization

QOuarda Barkat!, Mohamed Bensalem!?

Electromagnetism and Telecommunications Laboratory Department of Electronics, University Fréres Mentouri
Constantine, Algeria
barkatwarda@yahoo.fr

Abstract :

The particle swarm optimization (PSO) is proposed here. It is based on the evolutionary algorithms
that has been applied successfully in antenna arrays. This technique is an optimizer that models the
behaviour and intelligence of a swarm of bees, school or fish or flock of birds in searching for food.
In antenna array problems, there are many parameters that can be used to evaluate the fitness function
such as; gain, side lobe level, and radiation pattern. Here, we are interested in designing a antenna
array with minimum side lobes levels. A comparative study between our results and those available in
the literature, shows that PSO is capable of synthesising the unequally spaced linear arrays to produce
radiation patterns with a good performance in the sidelobe region.
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Simulation des protocoles de routage dans les réseaux véhiculaires(\V2V)

Derdour Makhloufl, Bayaza Rima2
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Résume :

Les réseaux vehiculaires appelés aussi VANETS sont un type particulier de réseaux Ad hoc mobiles
(MANET). lIs présentent un échantillon de systemes de transports intelligents (ITS).L’objectif principal
est d’améliorer la sécurité routiére par l'utilisation de la technologie des communications inter-
véhicules. Ces systemes reposent sur des protocoles qui assurent I’échange des informations entre les
véhicules. Nous avons simulé quelques protocoles en utilisant le simulateur OPNET, et les évaluer afin
de déterminer le meilleur protocole permet de faire I’acheminement des informations dans les VANET.

Mot clés : VANET, Protocole de routage, simulation, AODV, OLSR, DSR.

Référence :

[1]Ahizoune Ahmed. (2011).Un protocole de diffusion des messages dans les réseaux véhiculaires. Thése de Maitrise és
sciences (M. Sc.) de I'Université de Montréal .Avril 2011.
[2] Sécurité de routage dans les Réseaux Mobiles Ad Hoc (Khadidja Ayad).

[3]

82


mailto:m.derdour@yahoo.fr
mailto:bayaza.rima@gmail.com2

Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

Détection de visage par caractéristiques de Haar-Like modifiées et réseaux de
neurones
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Résume :

Le visage est une caractéristique exploité dans diverses applications de la vision artificielle tel que :
l'interaction hommes machines, la vidéoconférence, le contrdle d’acces,...etc. La détection de visages
considérée comme une phase primordiale dans ces systémes fait I’objet du travail présenté dans ce
papier ou nous utilisant la variance des caractéristigues de Haar-Like pour I’extraction des
caractéristiques et les réseaux de neurones pour la classification. Le systéme mis en ccuvre détecte les
visages aussi bien sur les images couleurs que sur les images niveau de gris. Afin de booster les
performances du systéeme nous avons prévu deux types de traitements. La détection de la couleur chair
sur les images couleurs et le traitement multi-résolution (image pyramidale) sur les images niveau de
gris. Les performances du systeme réalisé ont été testées sur les bases Caltech, Bao et CMU ou nous
avons obtenu un taux d’erreurs relativement faible et un taux de détection considérable comparer aux
systemes existants.

Mots-clés : Haar-Like, Variance de Haar-Like, PMC, image pyramidale, détection de peau.
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CD-mooc: context-driven massive open online courses
Amélioration du taux d'abandon des apprenants.

Dr. Derdour MAKHLOUF, Nadira BENMEDAKHENE
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Résume:

Le succes des MOOC Massive Open Online Courses augmente de jour en jour, la plupart des
universités étant tres intéressées par ce sujet fortement lié a lI'enseignement, pour la simple raison que
ces derniers présentent une forte simulation du processus d'apprentissage réel. Cependant beaucoup de
limitations diminuent les résultats des apprenants, tout cela a cause de la diversité de ces derniers, une
seule facon de présenter le cours peut étre un grand succes pour les uns, et un grand échec pour les
autres. Donc il faut opter pour un mécanisme ou nous pouvons diriger les apprenants dans cette classe
virtuelle vers leurs propres contextes.

Notre travail consiste & proposer un modeéle de personnalisation de plateformes MOOC et du contenu
pédagogique. Notre solution (CD-MOOC) traite le probleme d'abandon, ou chaque apprenant peut
trouver ses besoins d'apprentissage sur ces plateformes a l'aide de son contexte.

Mots clés : MOOC, Contexte, Adaptation, personnalisation, Laboratoire virtuelle.
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Study of adaptive antenna arrays using least mean square method
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Electromagnetism and Telecommunications Laboratory Department of Electronics, University Fréres Mentouri
Constantine, Algeria
barkatwarda@yahoo.fr

Abstract:

This article describes the application of the LMS algorithm, to adaptively produce weights that
minimize the mean-squared error between a desired signal and the antenna arrays output to improve
the performance of the array. Also, the optimum weighting of adaptive antenna arrays is
accomplished by computing the weight vector that maximizes the signal to interference plus noise
ratio. The optimal weight vector is in general complex with each weight having different magnitudes
and phases.Using the least squares technique, we have developed a program that allows us to find the
current supply, application of adaptive technique has proven to be a good way to improve array
performance. In addition, it allows the orientation of the radiation pattern in the desired direction.
Simulation results show the effectiveness of the proposed algorithm in pattern synthesis.

Keywords: Adaptive antenna arrays, LMS algorithm, Side lobe level.
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Multiple classifiers combination for Off-line handwritten Arabic words
recognition
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Abstract:

We presented systems for global recognition of the handwritten Arabic words. We concentrate on the
two stages features extraction and classification. We used a combination of three kinds of features for
better representing the word: statistical, structural and Hu and Zernike moments. These features,
representing the words, are extracted to be used as input, in an individual or combined of the four
classifiers used in our contribution: continuous hidden Markov models (CHMMS), Support Vectors
Machines (SVM), Fuzzy K Nearest Neighbor algorithm (FKNN) and a Neural Network radial basis
function using Orthogonal Least Square (RBFNNs-OLS). The classifiers results are combined by
using the following combination rules: the simple vote, behavior knowledge space (BKS), Dempster
rule, minimum rule, maximum rule, sum rule, average rule, produced rule, theory of Bayes. To
illustrate the efficiency of the proposed systems, we carried out significant experiment on IFN/ENIT
benchmark database.

Key words: CHMMs, SVM, FKNN, OLS, RBF, moments.
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La mise correspondance entre les points caractéristiques de deux visages
différents
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Résumé :

La mise en correspondance est une étape clé dans différentes applications, principalement dans la
reconstruction tridimensionnelle, ou elle consiste a localiser dans deux images les projections des
meémes points de la scéne observée. C’est aussi une étape importante dans le transfert des animations
faciales, ou il faut faire la correspondance entre les points caractéristiques de deux visages difféerents.
Nous nous sommes intéresses au probléme de localisation des points de contréle sur un visage cible
par mise en correspondance des points caractéristiques d’un visage expressif.

Aprés une premiére étape d’extraction des points caractéristiques du visage source, ou nous avons
utilisé la méthode des histogrammes cumulés, la seconde étape est la mise en correspondance, qui
consiste a trouver les points caractéristiques corresponds dans le visage cible. Pour résoudre ce
probleme, nous avons utilisé un algorithme évolutionnaire qui est 1’algorithme génétique.

arameétre dimensionnels [ion objectivCodage Opérateurs Condition d’arrét
4
g de population : 12 pts, 22 | _ ion par tournois lation entre 0.5 et 1
S 23 ement linéaire rre d’itérations = 1000
© [oilité de croissement : 05 | g = ion
Q& |ilité de mutation : 0,1 5 E
© o

Les paramétres de I’Algorithme génétique

Les premiers résultats, ou nous avions considéré tout le visage comme zone de recherche, étaient peu
satisfaisants. Pour cela, nous avons proposé de limiter la zone de recherche aux boites englobantes, les
résultats se sont nettement améliores.

Mots-clés : Mise en correspondance, Localisation des points de contrdle, Algorithme génétique.
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Une Nouvelle Formule de Pondération de Termes pour la Classification de Texte
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Résumé:

Web 2.0 est caractérisé par la nouvelle génération de techniques d'usage de l'information basée
essentiellement sur le principe de production, d’étiquetage et de partage d’informations, a cette ere, il
est devenu indispensable de repérer parmi une masse de documents importante 1’information
pertinente qui répond au besoin de I'utilisateur.

La classification de document vise a organiser cette masse en attribuant chaque document a une classe
préalablement définie.

Dans le but de résoudre le probléme de classification inhérent au mauvais étiquetage de documents,
on a proposé une nouvelle formule de pondération de termes basée sur la fréquence de termes et leur
position au sein du document.

Mots CIlés: Web, étiquetage, document.
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Artificial Neural Network Applied on Channel Equalization
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Abstract:

In this work a non-linear technique based on Artificial Neural Network (ANN) using Multi-Layer
Perceptron (MLP) is proposed in order to optimize processing, tracking, and minimize errors of the
channel effects on numerical shaped signals in the air interface of mobile communication, this
appliance will be referenced with the most used linear adaptive algorithm; Normalized Least Mean
Square (NLMS) [1] as an evaluation. Through simulations, we will model the channel effects as
multipath (multi-delays) and additive noise on the signal designed with complex numbers of QPSK
modulation. The signal values are equalized (restored to original shape) [2] to cancel those effects
with MLP and NLMS. A comparison is drawn in terms of efficiency and robustness by the Minimum
Square Error (MSE) criterion; by that, this work will show the supremacy of MLP in channel
equalizing.

Keywords: ANN, MLP, NLMS, Equalizer, QPSK, MSE.
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Abstract:

Leukemia is a cancer of the hematopoietic cells. The detection of abnormal cells before the cancerous
degeneration is a major problem for the Hematologists. There are several research as a diagnostic aid
in biomedical currently based on the algorithmic development which consist in the detection of the
leukemia with different methods of treatment of medical images. The objective of our work is to
obtain a maximum rate of recognition of cancerous cells. For this, we are interested by elements of
the Mathematical morphology, we rely on a mathematical basis to develop our proposed system,
which helps us to segment, detect, characterize and describes the blood cells abnormal. This proposal
Is an important task in the interpretation and diagnosis of pathologies present in blood. This paper
shows segmentation based on an algorithmic processing under Matlab Efficient and fast which gives
very encouraging results for the identification of blood cells abnormal and fill make a comparison
easy in the purpose of the distinction of the leukemia.

Keywords: leukemia, detection, mathematical morphology, diagnosis, segmentation.
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Résume :

Depuis son invention, I’imagerie médicale a ét¢ employée afin de fournir aux médecins les atouts
nécessaires pour les aider dans leurs diagnostics. L’imagerie médicale est mise a leurs dispositions
pour apporter des éléments clés au diagnostic et au choix thérapeutique. Les maladies
cardiovasculaires étant la premiére cause de mortalité dans le monde, fait un sujet d’actualité dans le
domaine médical. Ainsi, plusieurs cas de mort sont généralement dus a un mauvais diagnostic ou bien
a I’identification tardive des pathologies cardiaque. Dans ce travail, on propose un algorithme sous
MATLAB d’estimation des déformations myocardique a partir d’image IRM du cceur. Apres avoir
essaye plusieurs méthodes basées sur le flot optique, on a opté pour une méthode basée sur le recalage
non rigide statistique. Les résultats obtenus montrent 1’efficacit¢ de la démarche adoptée pour la
détection des pathologies cardiovasculaires.

Mot clés : Estimation du mouvement cardiaque, recalage non rigide statistique, IRM, pathologies cardiovasculaires,
ACP, flot optique.
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Résumé :

La modélisation et simulation numérique du trafic est un domaine de recherche qui engendre de
nombreux problémes, comme la congestion et la gestion des priorités d’un carrefour, qui sont
complexe et ne peuvent pas €tre résolus par les outils traditionnels d’analyse. La simulation permet la
prévention et I’évaluation de des modéles numériques qui représente les systémes routiers, afin de
déterminer les solutions optimales aux différents scénarios qui peuvent se produire dans un trafic.
Dans ce papier, nous présenterons un état de ’art des approches de description, de simulation
numérique et d’évaluation des phénomenes d’un trafic routier [1]. Cela comprend le modéle
macroscopique ou le trafic est considéré comme un groupe de véhicules simulé par un modele, le
modele microscopique ou le trafic est considéré comme un systéeme de particules en interaction dont
chacune est gérée par un modéle, et finalement le modele mésoscopique qui se est une approche
intermédiaire entre les deux précédentes, et le trafic est considéré comme un ensemble de groupes de
véhicules. Enfin, une étude de cas sera élaborer pour éclaircir les avancés du théoriques [2], [3] et
pratiques [4] du domaine.

Mots CIés : Simulation Numérique, Trafic Routier, Etude de cas, Modélisation.
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Une approche énergétique pour I’estimation de la réflectance d’un objet
Lambertien
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Résumé :

La réflectance est la capacité d’une surface a réfléchir 1’énergie incidente. Elle peut étre définie
comme une couleur intrinséque qui caractérise une surface, indépendamment de son illumination.
L’estimation de la réflectance est utilisée dans plusieurs applications comme I'édition d’images (ré-
éclairage par exemple), la reconstruction tridimensionnelle, et la reconnaissance des objets. Dans ce
travail, on s'intéresse au probléme d’estimation de la réflectance d’un objet Lambertien dont la surface
est reconstruite a partir d’un nuage de points. On adopte une approche variationnelle dans laquelle est
minimisée une énergie composée de deux termes. Le premier terme de données décrit I’apparence
visuelle de I’objet et la relation entre sa réflectance et les couleurs observées. Le deuxiéme est une
combinaison entre des normes 11 et 12 des variations de la réflectance et de 1’illumination. Le
probléme obtenu (optimisation non linéaire) est résolu par un algorithme de descente de gradient. Des
simulations sont présentées pour évaluer notre méthode et la comparer avec d’autres techniques de
I'état de 1’art.

Mots Clés: Décomposition intrinseque, Albedo, Optimisation, Gradient, Normes |1 et 12..

Référence:

[1] M. Hachama, B. Ghanem and P.Wonka, Intrinsic Scene Decomposition from RGB-D images, in IEEE International
Conference on Computer Vision, (2015).

[2] J-T., Barron and J., Malik, Shape, Illumination, and Reflectance from Shading, EECS, UC Berkeley (2013).

93


mailto:hachamam@gmail.com

Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

Réutilisation des services web pour une plateforme d’apprentissage

Hadjeris Mourad?, Bourbia Riad2

Laboratoire des Sciences et Technologies de [’information et de la communication, Université 08 mai 1945 de Guelma,
ALGERIE
Hadjeris.mourad@univ-guelma.dz
Bourbia.riad@univ-guelma.dz

Résumé :

Le E-Learning se développe en particulier dans les pays en développement comme une solution a la
crise de 1’éducation vue les exigences en maticre de formation qui sont de plus en plus nombreuses
ainsi qu’a D’issu du systtme LMD. L’évolution permanente des nouvelles technologies de
I’information et de communication influence et modifie les habitudes et méthodes d’enseignement.
Les systemes baseés sur le modéle Clients/Serveur classique sont délaissés au profit du Web. Ce
dernier offre a ses utilisateurs par le biais d'internet des possibilités d’acceés aux nombreuses sources
d'informations ainsi que le partage des ressources a travers le monde.

Ce que I’on propose est de concevoir une plateforme d’apprentissage collaboratif pour le systéme
LMD en réutilisant des web services ou le tuteur seraun élément clé du systeme.

Mot clés : E-Learning, Web Services, Apprentissage collaboratif.
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Résumé :

L’interaction homme-machine gestuelle constitue un axe de recherche particulierement actif avec un
potentiel applicatif important. L’objectif de ce travail est la conception de systémes de reconnaissance
et de compréhension adaptés, afin de pouvoir offrir de nouvelles possibilités d’interaction avec
I’ordinateur, plus naturelles et intuitives qu’avec les périphériques classiques. La difficulté provient
essentiellement des variations de l'apparence du geste, la complexité du vocabulaire, I'éclairage,
I'occlusion partielle des doigts, Et I'écart de temps entre la formation et les tests de capture de
données. Par ailleurs, les performances des algorithmes de reconnaissance de geste dépendent
fortement de I'étape de localisation des caractéristiques du geste et la localisation de la paume et des
points des doigts. Ce travail s'intéresse a la résolution des deux problémes principaux « variations de
I'apparence, Et l'alignement imprécis en raison de la mauvaise localisation des parametres» pour
fonctionner de maniere fiable dans des conditions réelles complexes. Comme tout systeme de
reconnaissance, ce systeme est décomposé en trois étapes : commence par la détection de la main
avec la teinte tout en évitant tout conflit avec les autres entités qui ont la méme propriété (visage, bras,
pieds...), dans cette €tape on a fait une compensation d’éclairage pour réduire au maximum la
dégradation causée par une mauvaise illumination. Puis, on passe a I’étape la plus importante du
systeme qui est 1’extraction des caractéristiques, d’ou on cherche a détecter tous les informations
nécessaires pour décrire et différencier un geste d’un autre. Et enfin, en termine par 1’étape de
classification qui sera en fonction du vecteur de caractéristiques extraites dans 1’étape précédente.

Mots Clés: reconnaissance de geste, interfaces gestuelles, segmentation, extraction des caractéristiques, compensation
d’éclairage, classification
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Abstract:

In [1] J. Gilewicz present a new developments of the approximation of smooth functions by
weighted means of N- points Pade approximant by exploiting the properties of two sided
estimates of Stieltjes functions ( TSE ). In this work we try to characterize other functions
having the TSE property rather than convex functions chosen by the authors.

Key Words: Rational approximation, Pade approximant

MSC : 2000: 41A21
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Résumé:

Nous proposons un systéme de reconnaissance d’écriture arabe dédié a la lecture automatique des
montants littéraux de cheques libellés en langue arabe. Dans ce travail, nous présentons un nouveau
jeu de primitives pour la caractérisation des mots du montant. Le systéme développé s’articule autour
de quatre modules distincts. Un module d’acquisition, un module de prétraitements, un module
d’extraction des primitives et un module de reconnaissance (classification et décision). Ce dernier est
un classificateur neuronal.

Mots CIés: Reconnaissance d’écriture, extraction des caractéristiques, classification, Réseaux de neurones.
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Abstract:

Bio-inspired methods are a powerful set of technics inspired from nature and ena- ble to provide
adequate solutions to complex problems related to the pattern recognition field. In this paper, we
present a new variant of the Artificial Immune System (AIS) that allows de- tecting and recognizing
complex shapes such as handwritten digits. The main purpose of the proposed system is to enhance
the performance of the multi-classes handwriting recognition problems. Experiments conducted on
MNIST database reveals that the proposed system can achieve a good recognition rate of isolated
handwritten digits with a minimum set of features compared with similar works.

Keywords. Bio-inspired Methods, Artificial Immune System (AIS), Complex Problems, Pat- tern Recognition,
Handwritten Recognition
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Abstract:

Recently, the new coding standard HEVC (High Efficiency Video Coding), has been developed in
order to Handel high quality Video resolution. The complexity of video codec depends mainly on its
multidimensional data flow dependency for various processing modules. In This paper we propose a
new Array-OL model for the modeling of data flow between the different processing modules
intended to self-generation of a memory controller for HEVC (H265) using VHDL code. The models
will be proposed connected with high level modeling tools should be used to fulfill embedded
systems; the objective of these steps is the self generation of the Netlist file from a high level
description. Simulation results and synthesizing on two kind of FPGA development kits (Xilinx
vertex, Xilinx vertex6)of the proposed model for HEVC .we have verified the work in frequency
263MHZ can they LUts is less than 10%from they different part of the HECV. This result
demonstrate the accuracy and the efficiency of the proposed architecture.

Keywords: HEVC; Array-ol; Vhdl; Fpga; Netlist; Memory controller.
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Résumé :

Cet article propose 1’identification d’individus par les yeux et I’ACP diagonale bilatérale (BDiaPCA)
[1]. Pour démontrer le pouvoir discriminant de cette partie faciale, nous 1’avons comparé avec le
visage entier. Dans un premier temps, nous avons segmenté les visages et les régions des yeux de
maniére a ne contenir que les yeux et les sourcils, ensuite effectué I’extraction de signatures suivie de
la classification par des mesures de similarité 2D. Les tests de simulations ont été menés sur la base
de visages PFO1 et cela en comparant trois méthodes a savoir BDiaPCA, DiaPCA [2] et I’ACP2D [3]
et trois distances (Yang, Frobenius et AMD). Les résultats montrent clairement 1’efficacité des yeux
vis-a-vis du visage pour l’identification de personnes notamment couplés avec BDiaPCA et la
distance de Yang.

Mots clés: Reconnaissance Faciale, BDiaPCA, Distances de Yang, PFO1.
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Résumé :

Le domaine de I'éducation et de I'enseignement a distance continue d'évoluer afin dattirer le
maximum d'apprenants en offrant de nouvelles fonctionnalités, de 1’innovation et une formation de
qualité. Parmi les innovations, nous trouvons l'intégration des services web. L'avantage d'une plate-
forme d'e-learning basée sur les services, est que ces parties peuvent étre développées dans différents
langages et distribuées dans différents serveurs. Ainsi, chaque portion exposée en tant que service
peut étre utilisée par plusieurs plates-formes. Une telle approche permettrait d'économiser beaucoup
d'efforts, de cofits et de temps de mise en ceuvre.[1]

Notre objectif & travers ce travail est de concevoir et mettre en ceuvre un service web qui permet
I’évaluation du niveau des apprenants afin de leur présenter les cours et les tests adaptés a leurs
niveaux. Dans un systéme d’e-learning adaptable chaque cours existe en plusieurs niveaux de
difficulté et chaque apprenant aura 1’acces au cours qui lui est adapté. Le service web proposé est
indépendant de toute plateforme et sera réutilisable et partageables sur un serveur distant en utilisant
les standards de la SOA. Il présentera un test congu par une multitude de spécialiste dans différents
domaines (pédagogie, linguistique, etc). Ainsi I’effort effectué pour 1’élaboration du test sera bien
exploité par différentes institutions.

Mots-clés : E-learning, Service Oriented Architecture, E-learning base sur les services, Service Web.
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Nouvel Algorithme de segmentation de I’écriture arabe manuscrite basé sur une
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Résumé :

Dans certains algorithmes, la segmentation de I'image de mot est considérée comme étant la premiere
¢tape d’un processus de reconnaissance; le but principal de ce papier est de proposer un nouvel
algorithme de segmentation des mots arabes manuscrits. La technique utilisée est divisée en deux
phases; au premier lieu, un Arabic Heuristic Segmenter (AHS) basé sur des régles morphologiques
est appliquée sur I’image du mot afin d’obtenir une liste de points de segmentations probables (PSP).
En conséquence, la deuxieme phase est une méthode de validation par un SVM mono classe qui a
pour but d'examiner tout les (PSP) pour se décider lequel est invalide pour I'enlever et qui est valable
pour le garder comme un point de segmentation correct. Des expériences sont menées sur des images
extraites de la base de donnes IFN/ENIT et les résultats obtenus sont tres satisfaisantes.

Mots clés : Segmentation, SVM, minima, écriture arabe, HOG, ligne de base.
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Abstract:

Search for similar objects in a collection of data, based on a query object and a distance, is a
fundamental problem for many applications that use large amounts of complex data. In previous work
we have proposed a memory-based metric access method (MAM) that divides recursively the dataset
into five disjoint regions by selecting two pivots. Let us note that, at each inner node, only two
distances are calculated in order to insert a new object. We found that in large collections, the outliers
objects have a negative influence on the quality of the index by the rapid increase in the size of the
spheres, consequently, a slow search algorithm. Today we offer a solution that can solve this problem
by detecting these objects and inserting them into linked lists attached to nodes of tree. We discussed
the quality of our index and the effectiveness of the search algorithm. It will be validated on real-
world data sets visuals descriptors MPEG7- and compared with MM-tree techniques, Onion-tree and
our IM-tree.

Key words. Metric space, indexing, tree, Linked list, parallel, complex data
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Abstract:

In the recent years, organometallic compounds have become recognized as promising anti-
cancer drug candidates. While radioactive #¢%Re compounds are already used in clinics for
cancer treatment, cold Re organometallic compounds have mostly been explored as
luminescent probes for cell imaging and photosensitizers in photocatalysis.*

Alberto and co-workers have also investigated metal-based drugs, introducing rhenium and
technetium tricarbonyl fragments onto the tail unit. This approach was extended with the
incorporation of technetium in place of rhenium and as the inert **™Tc compounds exhibit
biological behaviour identical to their Re counterparts this dyad has possible theranostic
(therapeutic and diagnostic) applications.?

In this context, we carried out calculations based on the DFT methods for studying the
structural, electronic and spectroscopic properties of the Re(l)/Tc(l)complexed with new
pyridyltriazole-based ligands .2

The calculations were performed using the GAUSSIAN-09 program package.The geometries
of all complexes were fully optimized with the DFT/B3LYP method for the singlet states.
Vibrational harmonic frequency analysis of the optimized geometries was utilized to ensure
that there were true local minima having no imaginary frequencies. The spin-allowed singlet-
singlet electronic transitions of three complexes have been calculated with time-dependent
DFT (TD-DFT), and the UV-Vis spectra are discussed based on the theoretical calculations.

Keywords: Rhenium, Technetium, DFT calculations
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Abstract :

Les polluants organiques persistants (POPs) sont un groupe de molécules organiques, dont la
structure de base repose sur une combinaison d'atomes de carbone et d'hydrogene. Sa
dissémination dans l'environnement est problématique du fait de propriétés particuliéres :
Faible biodégradabilité (persistance), effets toxiques a trés faible dose, capacité a s'accumuler
dans la chaine alimentaire (bioaccumulation). Ce caractére persistant couplé a une certaine
volatilité explique qu'on puisse retrouver des POPs tres loin de leurs lieux d'émission,
transportés par les courants marins ou atmosphériques. Cela fait de I'élimination des POP un
enjeu planetaire[1]. L'objectif de ce travail est de développer un modéle de QSRR robuste qui
pourrait prédire les temps de rétention pour un ensemble de polluants organiques persistants,
en utilisant les descripteurs moléculaires théoriques et de rechercher les caractéristiques
importantes liées aux valeurs dés les temps de rétention. Une relation structure /temps de
rétention a été recherché pour un ensemble de polluants organiques persistants tout en
favorisant une approche hybride algorithme génétique / régression linéaire multiple, les
parametres structurels étant calculées avec les logiciels Spartan [2] et DRAGON [3]. Parmi
une centaine de simple modeles a une variable explicative acquis, nous avons choisi celui qui
présente les meilleures valeurs du paramétre de prédiction (Q?) et du coefficient de
détermination (R?) .La fiabilité du modeéle proposé a également été illustré en utilisant
diverses techniques d'évaluation: leave- many out, validation croisée, test de randomisation, et
la validation par I'ensemble de test.

logtr=0,851  (0,03575 )+ (0,090) £(0,01256) nR06+0,0803 + (0,006751 ) ATS7v+0,180
+(0,01325 ) EEig05d
Nt =40 ; $=0.0317;Q2(%)=92.54;R? (%)=93.8;F=136.23; P=0,000.

Mots-clés: Structure / temps de rétention ; Pops, logiciels; descripteurs moléculaires.
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Résume :

Les dérivés de chalcone possédent de nombreuses activités biologiques®comme
antibactériens @ antituberculose @, antifongique “, antimalarique ©, et propriétés
anticancéreuses ©

Dans le but d’améliorer les propriétés pharmacologiques et pharmacocinétique du 4-Amino Chalcone,
nous avons fait une simulation moléculaire de I’interaction de ce composé avec la f3-
cyclodextrine (fig. 1).

1‘

Fig. 1
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Optimisation de flambage d’une plaque stratifiee par algorithme genitique
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Résumé :

Les structures composites stratifiées qui sont largement utilisées de nos jours, deviennent
instables lorsqu'elles sont sujettes a des charges de nature mécanique ou thermique et de
flamme dans la zone élastique. Par conséquent, le flambement a une grande importance lors
de la conception de ce type de structure. Dans ce travail, nous avons étudié le phénomeéne du
flambement qui a été consacré a I'étude de lI'optimisation d'un matériau composite stratifié par
I'utilisation d'une méthode de traitement de données basée sur une théorie mathématique qui
utilise les statistiques stochastiques, c'est la théorie de la génétique Algorithmes (GA).
L'objectif de ce travail est de maximiser la rigidité de la plaque laminée en maximisant la
charge critique de flambage selon les orientations des plis.

Mot-clé : Matériau composite, optimisation, stratifié, algorithme génétique
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Optimization of chitosan using response surface methodology (RSM)
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Abstract:

Chitin and its N-deacetylated derivative chitosan are identified as multipurpose biopolymers
for a broad range of applications in medicine, food and bioengineering industries. In this
study, chitosan is extracted from shrimp Parapenaeus longirostris shells by chemical
processes involving demineralization, deproteinization, decolorization and deacetylation.
Several factors can influence chitin deacetylation process and different quality of chitosan can
be obtained. Hence, this paper focuses on the chitin deacetylation process optimization. The
optimized conditions by considering various significant process variables have been
investigated using a response surface methodology (RSM) with the ANOVA regression
equation. The results give a determination coefficient R? = 0.9853, indicating the precision of
the predicted model, and the optimized conditions are resulting in a highest chitosan Degree
of Deacetylation DD% equals to 98%. The validity of the optimum conditions is confirmed
experimentally and the obtained DD% values correlated well to the predicted ones. The
chitosan prepared with optimum conditions is characterized by means of a spectral analysis
infrared (FTIR), Differential Scanning Calorimetry (DSC), X-ray spectroscopy (DRX) and
Scanning electron microscopy (SEM) and the results confirm the purity of the product. Thus
results from this study establish that RSM is a valuable statistical method for investigating the
effect of chitosan preparation. And therefore, the introduction of the most important
controlled parameters (temperature T, NaOH concentration C, reaction time t and solid to
solvent ratio r) in wider and extended interval ranges give better results for chitin
deacetylation process.

Keywords: Chitosan, Shrimp, Degree Deacetylation, Response Surface.
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In Silico Modeling of Substitution-Induced Effect and Structure
Property/Activity Relationship Profile of 1, 3, 4-Oxadiazole Derivatives
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Abstract:

Our minimalist design format presents opportunities to reveal the soft and hard characters
(HSAB theory) [1] of 1, 3, 4-oxadiazole as a function of the various donating and
withdrawing substituent groups using the FMOs energies and the density-based descriptors.
Where the quantum mechanical geometry optimization were performed using B3LYP
function of density functional theory. With regard to the 2, 5-disubstituted-1, 3, 4-oxadiazoles
anti-tuberculosis series, the lipophilicity balance and ionization state seem to play an
important role to reveal their pharmacokinetic and pharmacodynamics behavior. The multi-
parameter optimization (MPO) [2] process of these anti-tuberculosis compounds was
expressed by various approaches such as Per cent Efficiency Index (PEI), [3] Group
Efficiency (GE) analysis, Lipinski, [4] Veber rules... to guide the exploration of this new
anti-tuberculosis agent with a high probability of achieving the required property/activity
profile.

Keywords: 1, 3, 4-oxadiazole, density-based descriptors, PEI and GE analysis, Log P and Log D profile,
SAR/SPR.
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sulfonamde derivatives containing oxazolidinone moiety.
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Abstract:

Sulfonamides posses many types of biological activities and representatives of this class of
pharmacological agents are widely used in clinic as antibacterial , hypoglycemic , diuretic ,
anti-carbonic anhydrase [1] and antithyroid . Recently, a host of structurally novel
sulfonamide derivatives have been reported to show substantiaof biological activities and
have recently been reported to show substantial antitumor activity in vitro and/or in vivo.
Sulfonamides and their derivatives are well-known inhibitors of carbonic anhydrase [2].
Recent evidences suggest that cancer treatment based on combination of cytostatic and
conventional chemostatic therapeutics, which are usually cytotoxic, can provide an improved
curative option. On the sequence of our previous work on Sulfonamids derivatives, we have
designed and developed novel Sulfa Drug analogues, containing an oxazolidinone moiety .
For the sake of comparison the CA inhibition activity of the parent sulfa drugs was evaluated.
Molecular docking studies of the synthesized compound were carried out to highlight the
binding site interactions and showed interesting cytotoxic activities and affinity of the hybrid
compound compared to a reference drug at the isozyme active site [3]. ADME properties were
calculated too to evaluate drug likeness of the compound [4].

Key words: Sulfanilamide, Carbonic anhydrase-11,Moelecular Docking,Lipinsky,
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Charge transfer complexes of substituted imines with z-electron acceptors:
TD-DFT calculations and NBO analysis.
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Abstract:

The formation of the intermolecular charge transfer complexes CTC between donors,
Substitued imines (shiff bases) and acceptors such as the bromanil, the chloranil and the 2,3 -
dichloro-5,6-dicyano benzoquenone has been experimentally confirmed in liquid as well as in
solid state at room temperature.

Spectral characteristics study of six complexes has been performed by density functional
theory (DFT) and time dependent DFT (TD-DFT) calculations at CAM-B3LYP/6-31G (d)
level of theory using PCM solvation model. Stability of the optimized structures arises from
hyperconjugative interactions, charge delocalization and hydrogen bonding has been analyzed
using natural bond orbital (NBO) analysis. The theoretical calculations were compared with
the experimental data and the satisfactory results were obtained at this fine.

Key words: CTC, n-electron acceptors, shiff base, NBO, TD-DFT.
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Résumé :

La force des interactions intermoléculaires dans le complexe d'inclusion de l'aspirine/ 3 -
cyclodextrine est quantifiée a l'aide de la théorie des atomes dans les molécules de Bader
(AIM) [1] et par la méthode NBO [2] en utilisant la fonctionnelle hybride B3LYP [3,4] et la
base ccpv-dz. L'analyse QAIM révele l'existence de trois liaisons d’hydrogéne O-H-O
modérées dans la face primaire de la B-cyclodextrine et de plusieurs interactions
intermoléculaires faibles C-H~O dans le complexe en général. Ces résultats sont en accord
avec ceux obtenus par la méthode NBO, ou en deux cas, B-cd joue un réle de donneur de
protons, et dans un cas un rdle d’accepteur. Ces interactions contribuent significativement a
leur stabilité.

Mots CIlés: Complexe d’inclusion, QAIM, analyse NBO, liaisons d’hydrogéne.
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Résumé

Avec l'avénement du calcul peu couteux et rapide, il y a eu une croissance remarquable de
I'intérét pour les relations quantitatives structure-propriété (QSPR), qui utilisent des méthodes
d'analyses mathématiques multidimensionnelles afin de modeler des propriétés pertinentes en
fonction des parameétres de la structure moléculaire (appelés descripteurs). Dans ce travail une
relation quantitative structure-propriété a éte effectuée pour la prédiction de la solubilité
aqueuse d’une série des PCB. L'ensemble des 123 PCB a ét¢ divis€é en un ensemble de
calibration pour le développement du modele et un ensemble de prédiction pour la validation
externe du modele, en utilisant la nouvelle version du logiciel QSARINS (V2.2). Le modele
complet avec deux descripteurs moléculaires a été mis au point et les valeurs élevées des
parameétres statistiques prouvent la trés bonne qualité du modéle.

Mot clés: Chimiométrie, modélisation moléculaire, optimisation, solubilité aqueuse, QSPR, validation externe.
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MODELISATION DE NOUVELLES STRUCTURES INHIBITRICES
ANALOGUES DE LA L-ARGININE DE L’OXYDE NITRIQUE
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Résumé :

La modélisation des interactions protéine—ligand et le docking moléculaire représentent des
techniques performantes dans le domaine de la simulation [1]. L’étude « in silico » par le
biais du Docking moléculaire vise a prédire la structure 3D d’un complexe formé a partir de
molécules isolées, évaluer le mode de fixation et les différentes interactions établies entre les
deux entités [2,3].

Pour réaliser notre travail, nous nous sommes basés sur le concept de bioisostérisme pour
proposer de nouvelles architectures moléculaires déduites de structures existantes. Les
composés ainsi congus interagissent au niveau du site catalytique de la nNOS en formant des
complexes plus au moins stables. Leur ICso a eté déterminé théoriquement.

Mots clé : Analogues d’arginine, nNOS, Docking moléculaire, Arguslab, Bioisostére.

Références:

[1]: Pawson T., Nash P., 2000. - Protein-protein interactions define specificity in signal transduction. Genes Dev.
14(9):1027-47.

[2] Wilfred F. van Gunsteren et Herman J. C. Berendsen, Angew. 1990. - "Computer Simulation of Molecular
Dynamics: Methodology, Applications, and Perspectives in Chemistry" International Edition England. Chem., 29,
992-1023

[3] : Warren G.L., Andrews C.W., Capelli A.M., Clarke B., Lalonde J., Lambert M., Lindvall M., Nevins N.,
Semus S.F., Senger S., Tedesco G., Wall I.D., Woolven J.M., Peishoff C.E., Head M.S., 2006.- A Critical
Assessment of Docking Programs and Scoring Functions, J. Med. Chem., 49:5912-5931.

115



Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

Investigation théorique du complexe d’inclusion : terpinéole 3éta-
cyclodextrine.
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Résumé :

L’application des différentes méthodes de modélisation moléculaire telle que: PM3,
ONIOM2 et B3LYP/6-311G*™ a été effectué sur le complexe d’inclusion (steechiométrie 1 :1)
formé entre la Réta-cyclodextrine et la terpinéole.

Pour cela, un processus d’inclusion a été¢ déterminé par la méthode semi empirique PM3 pour
localiser le minimum énergétique lors de 1’approche de la Terpinéole. vers la Réta-
cyclodextrine selon deux directions différentes.

Apres la localisation des deux minimums qui sont soumises a différentes optimisations par les
méthodes B3LYP/6-311G** B3LYP/6-31(d,p), les parametres géométriques ainsi que les
énergies des orbitales frontieres HOMO et LUMO ont été calculés.

En fin ’analyse NBO montre que les différentes interactions intermoléculaires telles que: les
interactions de VDW, la liaison Hydrogéne sont responsable de la stabilité du complexe
formé.

Keyword: B-CD, PM3, B3LYP/6-311G, NBO
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Abstract:

The structural aspects for the complexation of chrysin / p -cyclodextrin were explored by
using PM®6, density function theory B3LYP/6-31G(d), M05-2X/6-31G(d), MPW1PW91/6-
31G (d), methods and several combinations of ONIOM2 hybrid calculations. Calculations
were performed upon the inclusion complexation of B -cyclodextrin (B -CD) with Chrysin.
The obtained results with PM6 method clearly indicate that the formed complexes are
energetically favored, the complex of Chrysin / B -CD in A model is significantly more
favorable than the B model. Finally, natural bonding orbital (NBO) analysis was performed
based on ONIOM2 optimized complexes to quantify the donor—acceptor interactions between
chrysin and B-cyclodextrin.

Keywords: p -CD, chrysin, PM36, ONIOM2, NBO.
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Carlo methods
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Abstract:

Due to their specific properties, silicon nanocrystals have recently attracted much interest for
their use in silicon-based devices. However, controlling the formation of these nanocrystals in
high matrices remains incomplete. The simulation of the deposit step is therefore necessary
for designing the material with the required properties. In this context, this work consists of
modeling the formation of silicon nanocrystals by Monte Carlo methods. For this, in order to
deduct the optimum deposition conditions allowing the obtain of a high density of amorphous
silicon clusters and a controlled size, the deposition process of nitrogen doped silicon thin
films obtained by a low-pressure chemical vapor deposition technique with a mixture of
disilane and ammonia is simulated by using the kinetic Monte Carlo method. Simulation
results describe well the different stages of the silicon nanocrystal formation.

Keywords: nitrogen doped silicon, kinetic Monte Carlo, disilane, ammonia, silicon clusters.
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Résumé :

Ce travail est une tentative de modéliser et simuler mathématiquement le comportement, en
régime transitoire, d’un réacteur catalytique isotherme a lit fixe avec résistance au transfert et
dispersion axiale.

Le modele est appliqué a la réaction de reformage catalytique du n-hexane sur un catalyseur
bi-fonctionnel (métal - acide). Cette réaction est d’une grande importance a 1’échelle
industrielle pour avoir des essences de haute qualité, ces calculs ont été faits en régime
transitoire.

L’objectif du travail était de suivre I’influence sur I’installation du régime stationnaire d’un
certain nombre de paramétres a savoir : temps de sejour, concentration moyenne des sites
actifs, la position des particules catalytique dans le lit. Les résultats obtenus nous ont éclairés
sur le mécanisme d’installation du régime stationnaire dans le réacteur.

Mots clés: Reformage catalytique, réacteur a lit fixe, catalyseur bifonctionnel, résistance au transfert, régime
transitoire.
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Résume :

Cette étude établit 1’élimination de diclofénac d’une eau usée par adsorption sur une argile
anionique. La détermination de la quantité maximale adsorbée au niveau laboratoire peut
prendre du temps et d’énergie, ceux qui rendre le procédé plus colteux. Aussi, Il est trés
important de prédire la vitesse au quel le polluant est eliminé.

Toutes ces informations pourront étre extraites a partir deux modeles d’équilibre décrivant le
processus d’adsorption:modeéle de Langmuir et modele de Freundlich. Pour la cinétique, deux
modeéles ont été appliqués : Modéle pseudo-premier-ordre et modele pseudo-second-ordre.
Les résultats de la modélisation de I’isotherme ont montré que la capacité d'adsorption
maximale de la monocouche de 1’adsorbant pour le Diclofénac était 457 mg/g a 25°C, et
quel’adsorption suitune cinétique de pseudo-second-ordre.

Mots clés : Modélisation, isotherme, adsorption, cinétique.
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Abstract:

Thiosemicarbazone (TSC), as well as their metal complexes, have been the subject of great
interest for several years due to their diverse chemical and structural characteristics and the
wide spectrum of their biological activity [1]. Our aim using DFT [2] calculations is to study
the nature of the bond between bidenate thiosemicarbazone ligands and Ni atom in these three
complexes: [Ni(BTSC)z], [Ni(Ph-BTSC)2] and [Ni(Ph-CIBTSC).]. DFT calculations have been
carried out on the distorted square planar Nickel complexes with thiosemicabazone
derivatives in order to rationalize the bond nature between the Ni metal and the N, S donor
ligand. The presence of two molecular orbitals with bonding character between Ni-S, and Ni-
N atoms in the occupied one and antibonding character in the virtual one reveals the covalent
character in Ni-L bonding.

Key words: thiosemicarbazone, nickel complexes.
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Résumé :

Une étude de la formation du complexe d’inclusion de N-[(4-Sulfonamidophenyl) ethyl]-5-
(1,2-dithiolan-3-yl) pentanamide (SULPA) avec la B-cyclodextrine (B-CD) en solution et a
1’état solide a été réalisée par Spectrophotométrie UV-Visible, et IR.

Etant donné [I’intérét récent attaché a la modélisation moléculaire des complexes
d’inclusion avec les cyclodextrines, nous avons fait une simulation moléculaire de
I’interaction de cette molécule biologiquement active avec la B-cyclodextrine et ce dans le
but de trouver la structure la plus favorable du complexe obtenu dans le vide et en
solution.et de déterminer a la fois la géométrie et certains parametres caractéristiques de ces
complexes. Une analyse NBO, nous a permis de déterminer les conformations
énergétiguement les plus favorables et les parametres thermodynamiques caractéristiques de
ces systemes moléculaires.

Mots-CIés : Arylsulfonamide, Anhydrase Carbonique IX, B-cyclodextrine, Modélisation moléculaire, PM3,
DFT, ONIOM2, NBO.
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Abstract:

Among the most interesting structural features of Schiff bases with an ortho-hydroxy
substituent, the presence of intramolecular hydrogen bonding between the C=N nitrogen and
OH hydrogen atoms (N---H-O and O---H-N) [1], and especially tautomerism between the
enol-imine and keto-enamine forms, which determine the properties of diverse molecular
systems and play an important role in many biochemical mechanisms [2].

In the present work, we are interested to the synthesis of two new o-hydroxy Schiff bases
molecules derived from 2(3H)-benzothiazolone. We report for the first time the theoretical
calculations and the thermodynamic properties of the optimized structures obtained
theoretically using the 6-31G (d, p) basis set for DFT level. The HOMO and LUMO analyses
have been used to elucidate information regarding charge transfer within the title molecules.

Keywords: 2(3H)-benzothiazolone, o-hydroxy Schiff bases, DFT, thermodynamic properties.
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Résumé :

Le cancer est considéré comme une maladie antique qui a trés bien su marquer sa présence
dans nos sociétés modernes du fait de 1’allongement de nos espérances de vie. Ainsi, la lutte
contre cette maladie dévastatrice est devenue une priorité absolue a cause du nombre de
mortalité et de I’augmentation immodérée du nombre de cancers parmi la population .la
nécessité de 1’évolutions en matiere de traitement ainsi que le développement continue des
différents traitements tels que la chirurgie, la radiothérapie et la chimiothérapie et le bon
diagnostic contribuent directement a diminuer de maniére remarquable la mortalité de la
majorité de ces cancers.

Notre réle au sein de cette thématique a consisté a mettre en place les fondations d’un projet
de recherche a savoir la conception, la synthése, la validation biologique et 1’étude du
mécanisme d’action de nouvelles molécules thérapeutiques vis-a-vis des cancers en général et
des glioblastomes? en particulier. Le motif (N-(5-méthyl)-quinoléin-8-ol) amine N-substitué®>
a servi de pharmacophore de base pour I’¢laboration de nouveaux types d’agents
anticancéreux et motif de référence aussi dans le but de valider les possibilités de fixation et
d’interactions de ses deux dérivés sur les récepteur PPAR par une simulation via le
Docking Moleculaire .

Mots clés : 8- hydroxyquinoline, Pharmacophore, Activité antiproliférative, Docking.
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Abstract:

The interactions between threonin (THR) and cucurbit[7]uril (CB[7]) have been analyzed
employing PM6, ONIOM2 and DFT methods in vacuum and in water. Complexation,
deformation, HOMO and LUMO energies were determined and discussed. Finally, TD-DFT
of visible spectra and NBO calculations were analyzed and discussed. Theoretical studies
propose that hydrophobic interaction and hydrogen bonding play significant role in
determining the stability of the complexes.

Keywords: cucurbit [7]uril, threonine, PM6, TD-DFT, NBO.
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Résumé:

Les propriétés critiques sont des propriétés thermophysiques nécessaires a la conception,
simulation et d’optimisation des installations chimiques. Malheureusement, les données
expérimentales de ces propriétés, dans la plupart des cas, ne sont pas disponibles. Par
conséquent, les méthodes prédictives sont d’une importance capitale pour les industriels. Dans
ce travail trois méthodes prédictives permettant d’estimer avec la meilleur précision possible,
les propriétés critiques des composés organiques purs Ces méthodes sont basées sur la
technique de contribution de groupes d’ordre deux. En plus des corrections ont été proposées
permettant une meilleure description des composés complexes. Les résultats sont comparés
avec des méthodes complétives Il a été constaté une nette amélioration de la précision de nos
modeles, pour les trois propriétés critiques, par rapport aux autres modeles concurrents.

Mots clés : Les propriétés critiques ; méthode de calcul ; méthode de contribution de groupes ; température
critique ; pression critique ; volume critique.
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Résumé :

Bien que les technologies d'épuration des eaux aient fortement progressé, elles se heurtent
toujours a certaines molécules difficilement dégradables. Ces composés se montrent
réfractaires aux traitements traditionnels. Afin de venir a bout de celle-ci, la recherche s'est
intéressée a de nouveaux procédés. Les procédés d’oxydation avancée ont largement
démontré leur efficacité dans 1’oxydation des composés organiques. C'est la raison pour
laquelle notre étude s'est intéressée a l'application de ces technologies a I'épuration d'eaux
résiduaires industrielles.

Toutefois, & ce jour, peu de recherches ont ét¢ menées sur I’application de la modélisation
numérique pour optimiser les réacteurs UV. Une approche tres efficace qui a réecemment
émergé comme un outil puissant permettant une meilleure compréhension des systemes UV
est la dynamique computationnelle des fluides (CFD).

Le présent travail s’intéresse a la simulation numérique de la distribution du rayonnement UV
a travers une configuration annulaire par la CFD en tenant compte de deux parametres; la
matrice de I’eau ainsi que la puissance de la lampe UV.

Mots clés: Epuration des eaux, procédés d’oxydation avancée, résiduaires industrielles, réacteur UV,
modélisation numérique, dynamique computationnelle des fluides.
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Résumé :

Ce travail vise a la prédiction par simulation numérique, la quantité des matieres plastiques
transférée entre I’emballage et 1’aliment, la migration des substances présentes dans les
matériaux d'emballage vers les produits[1]. Ces substances la sont des additifs qui sont des
matiéres ajoutées a un polymeére pour modifient ses propriétés ou ses caractéristiques[2]. La
simulation numérique est effectuée sur des resultats expérimentaux en utilisant les réseaux de
neurones dans le but destimer les concentrations de DOP (Dioctyle phtalate) du PVC
(Polychlorure de Vinyle) dans les huiles comestibles. Les résultats que nous avons trouveé sont
trés intéressantes, ou l’indice de corrélation « R » entre la théorie et I’expérience est de
R=0,998 et R=0,999 apres un bon apprentissage. Donc les résultats théoriques concordent
bien avec les résultats expérimentaux, et avec les réseaux de neurones on peut faire la
prédiction de la concentration du DOP pénétrée dans les huiles comestibles méme aprés une
année ou plus et voire le pourcentage de toxicite.

Mots CIé: Huiles Comestibles, PVC, DOP, Simulation Numérique, Réseaux de Neurones.
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Abstract:

Themainpurposeofthisstudywasthedeterminationofchemicalreactivityandsitesselectiveofa
series of substituted seven membered cyclic sulfonamide. Molecular geometries have been
studied using the density functional theory (DFT) with B3LYP/6-31G
(d,p)basisset.Inaddition,themolecularelectrostaticpotentialmapsandfrontiermolecularorbitalsw
ereperformedat B3LYP/6-31G(d,p)leveloftheory[1].DFT global chemical
reactivitydescriptors  (chemicalhardness,energy,electronic ~ chemical  potential  and
electrophilicity) are calculated for the title molecules and used to predict their relative stability
and reactivity[2]. The active sites for nucleophilic and electrophilic attacks have been chosen
by relating them to the Fukui function[3].

Keywords:Cyclic sulfonamide, Densityfunctionaltheory,Reactivitydescriptors.
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Résumé :

L’application des différentes méthodes de modélisation moléculaire telle que : PM3,
ONIOM2 et B3LYP/6-311G** a été effectue sur le complexe d’inclusion (steechiométrie 1 :1)
formé entre la Réta-cyclodextrine et la vanilline.

Pour cela, un processus d’inclusion a été¢ déterminé par la méthode semi empirique PM3 pour
localiser le minimum énergétique lors de 1’approche de la vanilline vers la Réta-cyclodextrine
selon deux directions différentes (Figure).

Apreés la localisation des deux minimums qui sont soumises a différentes optimisation par les
méthodes ONIOM2 et B3LYP/6-311G**, lesparametres géométriques ainsi que les énergies
des orbitales frontieres HOMO et LUMO ont été calculés.

En fin I’analyse NBO montre que les différentes interactions intermoléculaires telles que : les
interactions de VDW, la liaison Hydrogene sont responsable de la stabilité du complexe
formé.

Keyword: Vanilline, B-CD, PM3, B3LYP/6-311G, NBO

orientation A orientation B
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les deux modes d'introduction de la vanilline
dans la béta cyclodextrine
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Résumé :
La protection des ressources en eau naturelle et le développement de nouvelles technologies de
traitement des eaux usée sont devenus les principaux enjeux environnementaux du 21°™ siécle.[1]
Cette étude décrit un nouveau procédé de traitement d’un colorant indigoide toxique (indigo carmin)
en milieu aqueux par un procédé d’oxydation catalytique ; en utilisant un hétéropolyanion (HPA)
synthétisé de type Dawson (a2P2W17061C0)% comme catalyseur, qui permet d’accélérer la vitesse de la
réaction grace a leurs propriétés physicochimiques spécifiques, avec la présence d’un oxydant de
peroxyde d’hydrogene (H20,).
Afin d’étudier la cinétique de cette réaction d’oxydation nous avons étudié I'influence de divers
facteurs cinétiques a savoir :

- La vitesse instantanée et la vitesse moyenne de la réaction

- Dordre global de la réaction ;

- constant de vitesse ;

- le temps de demi-réaction ;

Ces facteurs cinétique sont calculés par des modeles mathématiques connus dans le domaine
de la cinétique chimique notamment : la loi de vant 'Hoff ; expressions semi-empirique

d'Arrhenius ; les équations différentielles de 1% ,26™ et 3°™ ordre.

Mots clés : H,0,, colorant indigoide, hétéropolyanion, vant 'Hoff ; semi-empirique
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Résume :

La pollution par les pesticides et les polluants organiques est principalement pergue au travers
de leur présence dans les eaux et dans les denrées alimentaires. Cependant, beaucoup de
polluants transitent par les sols ou leur comportement va conditionner la manifestation de leur
caractéere polluant. La réduction de leur impact environnemental nécessite de comprendre les
processus auxquels ils sont soumis dans les sols.

L’objectif de ce travail est I’¢laboration d’un mod¢le de transport d’un pesticide a travers le
sol .Ce modéle est basé sur les équations de transports diffusion convection adsorption et
réaction. La résolution du systéeme d’équation du modele a été faite au moyen des méthodes
numeériques différence finis a I’aide d’un programme fortran.

Mots CIés: pesticides, transfert de la matiére, modélisation, sol, eau.
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Résume :

L’¢étude présentée dans ce travail se situé dans le cadre d’études de la chimie théorique
appliquée aux études de propriétés de systemes physico-chimiques complexes dispensée. Le
procédé d'inclusion concerne les cyclodixtrines (beta, méta) et I’hespérétine a été étudié en
utilisant la méthode semi empirique de la mécanique quantique PM3, NBO et ONIOM2.
Toutes les méthodes quantiques ont donné l'orientation A comme la plus favorable dans la
béta —cyclodextrine, et ’orientation C la plus favorable dans la méta-cyclodextrine ou les
deux cycles aromatique sont profondément a l'intérieur de la cavité hydrophobe de la B-CD et
Me-CD sont plus stable. Nous avons trouvé qu’il y a une bonne corrélation entre I’énergie de
complexation et les énergies HOMO et LUMO.

Mots clés : Béta-Cyclodextrine, Méta-cyclodextrine, ONIOM2, Hespérétine, PM3, NBO, HOMO et LUMO.
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Abstract:

The inclusionofl-Aminoisoquinoline (AIQ) in B-cyclodextrin (B-CD) was studied using PM3
and B3LYP/6-31G calculations.Complexation energy, dipole moment, HOMO and LUMO
energies structural parameters of two proposed complexes are investigated. The results show
clearly that the complexes formed are energetically favored. Finally, natural bonding orbital
(NBO) analysis was employed to quantify the donor—acceptor interactions between AIQ and
B-CD.

Key words: B-Cyclodextrin, AlQ, PM3,DFT.
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Résumé:

In this work, we are interested in the theoretical and experimental study of a compound of
optically nonlinear properties. This compound crystallizes in a orthorhombic system with a
space group (P21, P21, P21) and the lattice parameters a = 7.4332 (7) A, b =9.1093 (8) Ac =
20.1946 (19) A V = 1367.4 (2) A, Z = 4. The determination of the structure of the test
compound was conducted using the method of functional theory of density using two hybrids
functional B3LYP and B3PW91 with the base calculation 6-31G (d, p). All calculations were
performed by the program GAUSSIAN 09. To highlight the charge transfer phenomenon and
its management within the molecule, we determined the dipole moment and the electrostatic
potential. Thus the setting: the polarizability o and f, the hyperpolarisability are calculated in
the same method. The molecular orbital calculations boundaries clearly show the inverse
relationship of the HOMO-LUMO gap with hyper total static polarizability. Vibration
frequencies were calculated using the method (DFT) B3PW91 and B3LYP/6-31G(d,p).

Keywords:Vibration frequencies, optically nonlinear, HOMO-LUMO
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Résumé :

Une des alternatives a I'expérimentation est l'utilisation des relations quantitatives structure-
activité (QSAR), qui sont des méthodes pour calculer certains effets ou les propriétés des
substances chimiques, en 1’absence de données expérimentales. Notre travail s’inscrit dans ce
contexte et on se propose d’appliquer ’approche hybride algorithme génétique/régression
linéaire multiple pour modéliser, séparément, les indices de rétention d’un méme ensemble de
90 pyrazines éluées tour a tour sur les colonnes OV-101 et Carbowax-20M, en utilisant des
descripteurs moléculaires théoriques calculés a 1’aide du logiciel DRAGON [1]. Un ensemble
de 23 autres pyrazines, a servi d’ensemble de validation. Les mod¢les optimaux ont été
sélectionnés en maximisant le coefficient de prédiction (Q%L00). Deux modeéles de tailles
différentes pour les deux colonnes ont été obtenus, ils sont caractérisés par de tres bonnes
statistiques d’ajustement et de validation.

Mots clés : Modélisation, Pyrazine, Indice de rétention, Algorithme génétique, Régression linéaire multiple,
Chimiométrie.
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Abstract:

Ibuprofen has been used widely as an anti-inflammatory and anti-pyretic agent. It is slightly
soluble in water. Several investigators have conducted studies to improve the dissolution rate
of ibuprofen using cyclodextrin complexation. In this study, The inclusion interaction
between HPB-cyclodextrin and ibuprofen with 1:1 stoichiometry was investigated using semi-
empirical and ONIOM methods. Two modes of complexation were considered for studying
such complex. In mode A the carboxyl group of the guest was pointed toward wider side of
the host (primary hydroxyl group side), while in mode B the carboxyl group was directed to
the narrow side (secondry hydroxyl group side).

The natural bonding orbital (NBO) analysis is also employed to quantify the donor -acceptor
interactions between the host and the guest molecule.

The results obtained in this work are in agreement with the experimental data.

Key words: inclusion complex, ibuprofen, HPB-cyclodextrin, ONIOM.
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Résumé :

L’influence du métal M (M=Fe, Mo) sur les propriétés ¢€lectroniques des complexes
neutres [M]-C2-Ph-C2-[M] a été étudiée lors des processus de premiére et seconde
oxydation, en utilisant la méthode DFT. La détermination des potentiels d’ionisation et
des énergies totales a montré que le fer s’avérant plus stabilisant que le molybdéne.
L’analyse des orbitales moléculaires a montré que les HOMO des complexes a base de
molybdene posseédent un caractere métallique plus fort que celles des complexes du fer.
L’influence du pouvoir électro-donneur (ou accepteur) sur la stabilité des complexes et
le réle des orbitales frontiéres impliquées dans les processus d’oxydation ont été
discutés. Un bon accord a été observeé avec les données expérimentales disponibles.

Mots clés : complexes organométallique; oxydation; protonation; densité de spin; optique non linéaire;
DFT.
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Abstract:

Two orientations (Figure 1) namely A and B were considered to investigate the inclusion
process of Eugenol (EG) into B -CD cavity by means PM3MM, ONIOM2 and DFT methods.
The obtained results with All method clearly indicate that the formed complexes are
energetically favored; the A complex is found more favored than B complex. The calculated
deformations energies show that the geometry of B-CD is deformed in the complexation
process. H nuclear magnetic resonance (NMR) was calculated by the Gauge-Including
Atomic Orbital method (GIAO) and compared with available experimental data. Finally,
From NBO analysis the donor and acceptor interactions between eugenol and B-CD were
analyzed and discussed.

Figure 1: The proposed structures of eugenol / B-CD complex for A and B orientations.

KEY WORDS: B -CD, eugenol, DFT, NBO, GIAO
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Abstract:

Hydrometallurgical, electroplating, tanning, as well as dyeing, textile, electrochemical
industries are considered to be one of the largest sources of heavy metals in waste water
which are particularly dangerous for the environment and living organisms. Efficient removal
and recovery of heavy metals from industrial wastewater streams is a major challenge. The
combined use of complex agents such as Oxalic acid, malonic acid, glycine, citrate,
nitrilotriacetic acid( NTA), iminodiacetic acid (IDA), diethylenetriamine pentaacetic acid
(DTPA), and S,S-ethylene-diaminedisuccinic acid (EDDS) with ion exchange membranes
has received much attention. It seems to be an effective technique not only for concentration
of metal ions but also for their separation. In spite of the practical importance of these
complexes, the exact nature of the bonding is not known.

In the present study the structural and bonding characteristics of the EDDS complexes of 6
metal ions (Mg?*, Ca%", , Pb?*, Cu?", Ni?*, Hg?") were investigated by means of density
functional theory computations. The computed molecular geometries were compared to those
in the crystal. We focus on the metal-ligand interactions and analyse the bonding using
energy partitioning analysis and AIM method .

Keywords: DFT, AIM, EDDS
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Abstract:

Glucosidases are largely involved in the human metabolic system. Thus, glucosidase
inhibitions have many potential therapeutic applications and have been implicated in several
diseases such as diabetes [1], cancers [2] and Gaucher’s disease [3]. One special category of
potent glucosidase inhibitor is naturally occurring and synthesized azasugars such as
deoxynojirimycin, acarbose, voglibose and miglitol [4]. The objective of the present work was
to identify molecules as potent a-glucosidase inhibitors. Further, in silico screening of the
database was carried out by applying the Lipinski rule of five and the hits obtained were then
subjected to virtual screening by docking, to obtain the final hits potentially with potent a-
glucosidase inhibition activity. The screening resulted in 3 hits with XP > 9.753, these hits
may be further developed as novel potential and selective inhibitors.

Key words: a-glucosidase Inhibitors, Virtual screening, Docking, Diabetes.
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Ensicaen & University of Caen, 14050 Caen, France

E-mail :Maachesoulef@yahoo.fr

Abstract:.

The optimized molecular structure of a series of 1,4,3,5-oxathiadiazepane 4,4-dioxides have
been investigated theoretically using Gaussian09 software package. The HOMO and LUMO
analysis were used to determine the charge transfer within the molecule and some molecular
properties such as ionization potential, electron affinity, electronegativity, chemical potential,
hardness, softness and electrophilicity. The linear polarizability (o) and the first
hyperpolarizability (Btot) values of the investigated molecule have been computed using
B3LYP with 6-31G (d,p) basis set. Stability of the molecules arising from hyper conjugative
interaction and charge transfer delocalization has been analyzed using natural bond orbital
(NBO) analysis. Finally, Fukui function analyses on atomic charges, electrophilic and
nucleophilic descriptors of the title molecules have been calculated.

Keywords: Oxathiadiazepane; Density functional theory; Computational chemistry; Quantum chemical
calculations
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ONIOM study of the inclusion complexes of Flurbiprofen with -
cyclodextrin.
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Abstract:

Flurbiprofen, (2-(2-fluoro-4-biphenyl)) propionic acid, is an anti-inflammatory drug used to
treat the inflammation and pain of arthritis [1], however it is a poorly water soluble drug. We
theoretically investigated the inclusion complexes of Flurbiprofen with B-cyclodextrin in a
molar ratio of 1:1.Two orientation A and B were investigated by semi empirical method PM3,
and different hybrid methods (ONIOM2).We chose B3I'YP, M06-2X density functional, using
6-31G (d) basis set with semi-empirical PM3 as levels for ONIOM2 method. NBO
calculations were performed to investigate host-guest interaction. At last NMR shifts were
simulated by mean GIAO-DFT to correlate them to experimental data.

Keywords: p-Cyclodextrin, Flurbiprofen, ONIOM2, NBO, GIAO.
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Host-guest inclusion complex between Cucurbit [7]uril/ Albendazole
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Abstract:

Host-guest interactions of Cucurbit [7]uril (CB7) with Albendazole (ABZ) were simulated
using (HF/6-31G and B3LYP/6-31G(d) methods. The results obtained clearly indicate that the
complexes formed are energetically favored with or without solvent, the A complex (ABZ
entering into the cavity of CB7 by C3H7group) is found more favored than the B complex
(ABZ entering into the cavity of CB7 by OCH3 group). Analytical techniques such as UV-vis
spectroscopy, Fourier transform infrared spectroscopy, and protons NMR were used to
characterize the complex. Finally, natural bonding orbital (NBO) analysis to quantify the
donor—acceptor interactionsbetween ABZ and CB7.

Keywords: Quantum chemistry, NBO, UV, NMR.
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Molecular modeling investigations of the b-cyclodextrin / n-nitroso-n-(2-
chloroethyl)-n’-sulfamoylprolinate inclusion complex stability
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Abstract:

Due to the high importance of hydrogen bond in the non-bonded interaction potential between
host and guest systems.The inclusion complex of N-Nitroso-N-(2-chloroethyl)-N’-
sulfamoylprolinate with B-CD has been studied theoretically using PM6 and PM7 method.

In fact, we have demonstrated that the PM7 are more efficiency than PM6 concerning the
complexation energy results: -75.45kcal/mol, -121.27kcal/mol respectively. Thus, the PM7
method could estimate easily the H-bond force between host and guest which improved the
stability of the complex.

To improve the precision of the theoretical results, the system was subjected to a full
optimization by ONIOM method (DFT, DFT) (DFT, HF) combination.

Key words: p-cyclodextrin, CENS, inclusion complex, H-bond, PM7, PM6, ONIOM.
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Host—guestinteraction ofthymolwithf-cyclodextrin

Mokhetari abdelaali, Madi Fatiha, Nouar Leila

Abstract:

The complexation of Thymol by B-cyclodextrin (B-CD) was studied using HF and DFT
calculations at the HF/6-31G, HF/6-31G (d,p), B3LYP/6-31G and B3LYP /6-31G(d,p) level
of theory.Complexation energy, dipole moment, HOMO and LUMO energies structural
parameters of formed complexes are investigated.The results show clearly that the complexes
formed are energetically favored. The A orientation (Thymol entering into the cavity of § -CD
from its wide side by CsH7 group) is found more favored than the B orientation (Thymol
entering into the cavity of B-CD from its wide side by CHs group), the preference being
greater in the case of B3LYP /6-31G (d,p) calculations. Finally, natural bonding orbital
(NBO) analysis was employed to quantify the donor—acceptor interactions between Thymol
and B-CD.

Keywords: p-cyclodextrin, thymol, HF, DFT,HOMO and LUMO.
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Abstract:

This work describes original method to determine the adulteration of extra virgin olive oil
(EVOO) with pomace olive oil (POO). Three different methods are combined: Fourier
transform infrared (FTIR), synchronous scanning fluorescence (SynFS) spectroscopic
techniques and chemometrics analysis. The spectral regions where the variations were
observed were chosen for developing models. The performance of the model was evaluated
by the coefficient of determination R? and the root mean square error of cross validation
RMSECV. EVOO and POO oils have the same botanical origin; SynFS was required as an
additional technique to FTIR in order to determine POO models. The methodology presented

in this study is a useful tool for analyzing and detecting adulteration of extra virgin olive oil
with pomace olive.

Keywords: Extra virgin olive oil; pomace olive oil; FTIR; synchronous fluorescence; chemometric analysis.
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Etude théorique des interactions du complexe d'inclusion Guanine-beta
cyclodextrine

Nouar Leila, Madi Fatiha, Cheriet Mouna, Himri Safia, meddourFaiza, Merabet Nora

Abstract:

The binding of the guanine with b-CD was investigated using DFT. Two modes of
complexation were considered for studying suchcomplex. In A complex the NH2 group of the
guest was pointed toward secondary hydroxyls of b-CD, whilein B complex the NH2 group
was directed to primary hydroxyls. The lowest energy structure obtained with DFT for B
complex (the preferred complex) showed that the aromatic ring is totally embedded in bCD.
This preferred arrangement increases intermolecularH-bond interactions between guanine and
b-CD. This is confirmed by NBO analysis.

Keywords: DFT, Guanine, NBO.
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Résumé :

Les isoindolines-isoindoles ce sont des composés hétérocycliques largement utilisés comme
intermédiaires de synthése, ils jouent un réle important dans la synthése organique et
constituent le noyau de base de divers composés d’intérét biologique et pharmacologique
(activité anti-inflammatoire, anticonvulsivant, anticancéreuse et antimicrobiennes). En
particulier l'isoindoline-1,3-dione a suscité dernierement un intérét scientifique important en
raison de son action contre le cancer et les maladies inflammatoires recemment découvert. On
se propose d’étudier dans ce travail I’influence de I’hétéroatome sur les propriétés
¢lectroniques et structurales de quelques dérivés d'isoindoline par la prise en compte de 1’effet
du solvant. Les calculs théoriques ont été effectué par les méthodes AM1, HF/6-31G et la
méthode DFT avec la fonctionnelle B3LYP et la base 6-31G par la chaine de programme
Gaussian 03.

Mots clés : isoindolines-isoindoles; I’hétéroatome; effet du solvant; DFT.
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Abstract:

In present work, the interactions between 3-methyl-2-benzoxazolinone and B-cyclodextrine
have been investigated by means of FTIR and UV-Vis spectroscopy. Moreover, the molecular
modeling study using PM6, AM1, PM3, and ONIOM2 methods, in vacuum, water and
acetonitril, imposing a 1:1 stoechiometry were also performed. The simulation results indicate
that the A complex, in which the oxazolidinone ring of the guest was inserted into the wide
rim of B-CD was determined to be the most favorable in vacuum and in solution.

HOMO (PM6, A comlex) LUMO (PM6, A comlex)
Fig.1: Typical contour plots of HOMO and LUMO of (Methylbenzo/B-CD) A complex in vacuum.

Key Words: N-methylbenzoxazolinone, p-Cyclodextrin, inclusion complex, absorption spectroscopy,
molecular modeling, AM1, PM3, ONIOM2.
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Simultaneous prediction of liquid-liquid equilibrium of ternary system
containing water, formic acid and isoamyl alcohol using NRTL model.
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Timedjeghdine@hotmail.fr

Abstract:

Liquid-liquid equilibrium data of ternary systems are very important for simulation, design,
optimization and control of separation operation. The NRTL model is used to predict liquid-
liquid equilibrium data for the ternary system (water + formic acid + isoamyl alcohol) at
291.15 K and 1 atm. The binary interaction parameters of this model were obtained thanks to
two evolutionary techniques: the Genetic Algorithm (GA) and the Particle Swarm
Optimization (PSO). The results obtained of the prediction of liquid-liquid equilibrium are
compared with the experimental values, these results obtained justify that the process of
optimization recommended is very practical to estimate the interactions parameters of this
ternary system.

Keywords: Liquid-liquid equilibrium, Ternary system, Genetic algorithm (GA), Particle swarm optimization
(PSO).
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Résumé :

Une série des calculs DFT a été utilisée pour étudier le mécanisme réactionnel de la réaction de
Hoffman-Loffler-Freytag dans la préparation de la pyrolidine. Notre intérét et de proposer d’autres
chemin réactionnels supposés a étre plus favorables énergétiquement.

Les structures des réactifs, produits, états intermédiaires et états de transition ont été optimisées dans le
niveau B3LYP/6-31+G (d,p).

Ainsi, on a déterminé le profil de la surface d’énergie potentielle (PES) pour comparer entre les états
énergétiques, et réalisé un calcul IRC dans le but de confirmer la présence et I'unicité de 1’état de
transition.

Mots CIlés : DFT, HLF, PES.
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Abstract:

The aim of the present work is to identify the highest number of factors that control the
oxidation of cyclohexene. The “full factorial design” method was preferred here. Based
on a mathematical model that combines the effects of the processing factors, this
approach was found to be much more reliable. A full factorial experimental design was
adopted, based on the analysis of the experimental data. All five parameters, namely
temperature, weight and loading of catalyst, purity of hydrogen peroxide and reaction
time, were effective in cyclohexene conversion and selectivity of cyclohexane-1,2 diol.
Temperature had the most significant effect among all independent variables. In this
study, the reaction time and the two-way interaction between temperature and the
catalyst weight were most significant. These optimum conditions were achieved at (1)
catalyst weight of 0.05 g, (2) catalyst loading of 20 wt.% PVMo/Hmont, (3) reaction
temperature of 70 °C, (4) purity of hydrogen peroxide of 60 % H20,, and (5) reaction
time of 9 h. Lewis acid sites from montmorillonite, Bronsted acid sites from
polyoxometalates and peroxo species, could be used to catalyze the cyclohexene
epoxidation to attain a high conversion efficiency (91 %), and a high selectivity to
cyclohexane-1,2 diol (100 %).

Keywords: Factorial experimental design, Cyclohexene epoxidation, Optimization, Polyoxometalates,
Vanadium.
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Abstract:

In present work, the complexation of Trans 3, 5, 3°, 4’-tetrahydroxystilbene, also known
aspiceatannol (PIC), withp-cyclodextrin (B-CD) was investigated by RP-HPLC in aqueous
mediaand molecular modeling * 2.

In which, B-CD was added to methanol/water mixtures mobile phases and the apparent
formation constant of PIC / -CD complex was determined. Within the concentration interval
studied (04 mM), whenever the concentration of B-CD increased, retention time of PIC
decreased; indicating an enhancement of solubility due to the formation of the complexwhich
are in agreement with the result of the molecularmodeling.

The study of molecular modeling shows that the orientation in which the A aromatic ring of
PIC was directed toward the inner cavity of -CD was named ‘A’ and that in which the ‘B’
aromatic ring is located inside the B-CD cavity was named ‘B’, and the hydroxyl groups are
projected outsidel®l.The resultsindicatedthatboth orientations were favorable for the
complexation of PIC/ B-CD .Additionally, the negative interaction energiesobtained for a 1:1
stoichiometrysuggestthat the complexation processisexothermic and indicatethat the PIC/ -
CD complexwashighly stable and enthalpicallydriven. HOMO and LUMO investigations
confirmedtheseresults!l,

Keywords: Cyclodextrin; Piceatannol; HPLC; Molecular modeling
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Résumé :

Les composés aromatiques sont couramment utilisés dans la synthése chimique des matieres
plastiques, des peintures, des colorants, des explosifs, des pesticides, des détergents, des
parfums et des médicaments. Ces produits chimiques sont rejetés dans I’environnement et
constituent une menace importante pour la santé humaine et la faune.

Le Kow est le rapport entre la concentration a I'équilibre d'une substance chimique dans
I'octanol et la concentration en cette méme substance dans I'eau [1]. I est utilisé pour estimer,
de facon indirecte, la sorption d'une substance organique dans un sol.

Dans ce travail, nous nous sommes intéressés a la prédiction du coefficient de partage
Octanol /Eau (Kow) d'un ensemble de composés aromatiques [2] en utilisant les relations
quantitatives structure / propriété (QSPR).Ces méthodes ont pour but: le gain de
temps d’argent et de fiabilité d’analyse.

Nous avons utilisé des descripteurs moléculaires calculés a I’aide des logiciels de commerce
afin d’établir des équations mathématiques pour la prédiction du Kow [3].

Les 40 composes traités ont été séparés en deux sous-ensembles disjoints : 30 eléments pour
le calcul du modeéle, et 10 éléments pour sa validation statistique externe.

Mots clés : Composes aromatiques -Pollution - Kow - relations quantitatives structure /
propriété (QSPR) -Régression linéaire multiple / Algorithme Génétique (AG).

Référence :

[1]: www.dictionnaire -environnement.com

[2]: Subhash C . BASAK *and Denise Mills.Arkivoc.2005(ii)60-70

[3]: R. Todeschini, D. Ballabio, Consonni, A. Mauri and M. Pavan Milano Chemometrics and QSAR Research
Group Moby Digs Professional — Version 1.0 — 2004.

155


mailto:didi_sorayam@yahoo.fr
http://www.dictionnaire/

Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

Self-Assemled Monolayers of 2- Mercaptobenzimidazole on Palladium
Density Functional Theory Study Approach

Ourida Mahmoudi'??3, Tarik Bordjiba’?

'Department of process engineering, 8 mai 1945-Guelma, Algeria, Mahmoudi_o@yahoo.fr
2L aboratery of Electrical Engineering of Guelma, 8 mai 1945-Guelma, Algeria, bordjiba_tarik@yahoo.ca
3Departement of Chemistry, Badji-Mokhtar University, Annaba, Algeria

Abstract:

Recent trends in nanotechnology field involve the development of self-assembled monolayers
(SAMs) for numerous applications [1]. Attention has been focused on self-assembled
monolayers of the 2-mercaptobenzimidazole (2MBI) on a gold substrate [2]. However,
Palladium seems to be a suitable substitute for gold for various purposes, and it is better than
gold for others [3]. In the goal to a better comprehension of the formation of self-Assembled
monolayers of 2- Mercaptobenzimidazole on palladium, this study emphasis on the
interaction of 2-Mercaptobenzimidazole and the palladium atom. The density functional
theory study (DFT) calculations [4] were performed on 2-Mercaptobenzimidazole (2MBI)
and the complex: 2-Mercaptobenzimidazole-palladium atom (2MBI-Pd) and several quantum
parameters are determined. This study reveals that palladium atom bonds with 2MBI
molecule via nitrogen atom. The results of this work open new opportunities in the
development of self-assembly monolayers of 2-Mercaptobenzimidazole molecule on
unconventional substrate.

Keywords: 2-mercaptobenzimidazole, self-assembly, adsorption, density functional theory (DFT), energy
gap, theoretical calculation, palladium.
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New fractional Montgomery identity and Cebysev type inequalities.
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Abstract:

New fractional Montgomery identity for fractional Riemann-Liouville integrals are
established and new Cebysev type inequalities.

Keywords: Cebysev type inequalities, Montgomery identities, Riemann-Liouville fractional integrals.
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Traitement numérique des équations Intégrales et intégro-différentielles
non linéaires de volterra

M. Es-s. Aries, H. Guebbai
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Résumé:

Le but de ce travail est d’étudier ’existence et I’unicité pour 1’équation intégro-différentielle
non linéaire de I’équation de Volterra et on va étudier I’approximation de la solution par la
méthode de Nystrém.

Mots CIés: Volterra equation, integro-differential, fix point, Nonlinear, equation, Nostrum method.
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Contribution a I’étude d’une classe de systémes de réaction-difusion avec
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Résumé :

Le but de ce travail est de prouver I’existence globale en temps des solutions d’une classe
pour les systemes de réaction difusion

ou
prae d, M= f(u,v) sur ]0,+eo[ X (1,
ou
E_dz Au—d; Av = g(u,v) sur]0,+oo[ X 1.

En combinant les méthodes de semi groupes compacts et certaines estimations L, nous
montrons que les solutions globales existent pour une large classe de fonctions f et g.

Les mots-clés: Semi groupe, solution locale, solution globale, systémes de réaction difusion.
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Abstract:

To our best knowledge, the classical Banach contraction principle was extended for mappings
on spaces endowed with vector-valued metrics by Perov in 1964. The concept of
b-metric space was introduced by Bakhtin and extensively used by Czerwik.
In our work, we prove some common fixed point results for two mappings satisfying
generalized contractive condition in a b-metric space, where the b-metric is not necessarily
continuous. Many authors in their work have used the b-metric spaces in which b-metric
function is continuous, but the techniques used here can be employed in the setup of
discontinuous b-metric spaces. we focused on Hardy-Rogers type contractions and present
some common fixed point results in generalized b-metric spaces for single-valued and
multivalued operators.

Key words: b-metric spaces, vector valued, convergent matrix.
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Regularized approximation sinc collocation method for Fredholm integral
equations of the first kind
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Abstract :

In the present paper, we solve numerically Fredholm integral equations of first kind, which is
known to be an ill-posed problem, by regularized approximation method with Sinc collocation
method .The convergence rates can be obtained under the suitable choices of regularization
parameters and the number of measured points. Finally, numerical results are given to
demonstrate the effectiveness of the new regularization approximation method.

Keywords: Fredholm integral equations of the first kind, Sinc functions, Tikhonov regularization method.
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Stability in totally nonlinear neutral dynamic equations on time scales
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Abstract:

Let T be a time scale which is unbounded above and below and such that O€T. Let id-
1:[0,00)NT—T be such that (id-t)([0,00)NT) is a time scale. We use the Krasnoselskii-Burton's
fixed point theorem to obtain stability results about the zero solution for totally nonlinear
neutral dynamic equation with variable delay. where f2 is the A-derivative on T and f2 is the A-
derivative on (id-t)(T). The results obtained here extend the work of Ardjouni, Derrardjia and
Djoudi [2].

Mots CIés: Fixed points, neutral dynamic equations, stability, time scales.
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Asymptotic comportement of the coagulation equation of water droplets
with condensation-evaporation process

Hanane Belhireche
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Abstract:

In this work the equation of transport, coagulation and condensation-evaporation process of
water droplets in a strip delimited by two horizontal planes is considered. We prove, under the
hypothesis of smallness of the data, the existence and the uniqueness of the global solution to
this equation. The convergence of the global solution to the stationary solution is also proved.
To obtain this result, we use the method of characteristics, which, because of the presence of
an integral operator of coagulation, needs to be combined with the estimates of the solution in
some functional spaces, in particular in L* norm.

Key words: Integro-PDE, method of characteristics, coagulation equation.
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Applying the Powell’s Symmetrical Technique to Conjugate Gradient
Methods with the Generalized Conjugacy Condition

Noureddine Benrabia
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Abstract:

This work proposes new conjugate gradient method for unconstrained optimization by
applying the Powell symmetrical technique in a defined sense. Using the Wolfe line search
conditions, the global convergence property of the method is also obtained based on the
spectral analysis of the conjugate gradient iteration matrix and the Zoutendijk condition for
steepest descent methods. Preliminary numerical results for a set of 86 unconstrained
optimization test problems verify the performance of the algorithm and show that the
Generalized Descent Symmet-rical Hestenes-Stiefel algorithm is competitive with the
Fletcher-Reeves (FR) and Polak-Ribiére-Polyak (PRP+) algorithms.

Keywords: Conjugate gradient method. Symmetrical technique. Generalized
conjugacy condition. Spectral analysis. Global convergence.
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Equation system describing the radiation intensity and the air motion with
the water phase transition
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Abstract:

In this paper we consider the equation system describing the motion of the air and the
variation of the radiation intensity and the quantity of water droplets in the air, including also
the process of water phase transition. Under a suitable condition we prove the existence and
uniqueness of the local solution. By eliminating the approximation by regularization of vapor
density and by including the equation of radiation, this result improves previous ones.

Mots Clés : Radiation intensity, local solution.

Référence :

[1] Benssaad, M., Ellaggoune, F.: Solution stationnaire du systme d’quations de la radiation et du mouvement
d’un gaz visqueux et calorifre. Rend. Sem. Mat. Univ. Poli. Torino. Vol. 72 (2014), pp. 173-194.

[2] Selvaduray S. C., Fujita Yashima H.: Equazioni del moto dell’aria con la transizione

di fase dell’acqua nei tre stati: gassoso, liquido e solido. Mem. Cl. Sci Fis. Mat. Nat. Accad. Sci. Torino, Serie V,
vol. 35 (2011), pp. 37-69.

166



Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

Asymptotic stability in delay nonlinear fractional differential equations

Hamid BOULARES

Abstract:

In this paper, we give sufficient conditions to guarantee the asymptotic stability of the zero
solution to a kind of delay nonlinear fractional differential equations of order a (1 < a < 2).
By using the Banach’a contraction mapping principle in a weighted Banach space, we
establish new results on the asymptotic stability of the zero solution provided that g (t, 0) = f
(t, 0, 0) = 0, which include and improve some related results in the literature.
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Une nouvelle classe des méthodes du gradient conjugué pour I’optimisation
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Résumé:

On s’intéresse dans ce travail a une nouvelle classe des méthodes du gradient conjugué
introduite par Moh Rivaie, Mustafa et Abdelrahman Abashar . On fera une synthése des
derniers travaux concernant ces méthodes.

Mots clés : gradient conjugué, Algorithme ; recherche linéaire exacte ; direction de descente ; convergence

globale.
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Etude de la rapidité de la convergence de la MINRES preé-conditionnée
pour la resolution du probléme généralisé de Stokes discret
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Résume :

Dans ce travail, le pré-conditionnement de la méthode itérative MINRES (Minimal Residual
Method) est analysé sur le probléme généralisé de Stokes discrétisé au moyen de la méthode
mixte Q1-QO (vitesse bilinéaire-pression constante) stabilisée. La rapidité de la convergence
de la MINRES pré-conditionnée dépend des parameétres de stabilité de la méthode Q1-QO.
Des résultats obtenus en appliquant la MINRES pré-conditionnée sont presentés pour des
valeurs représentatives du paramétre de stabilisation.

Mots clés : Equations de Stokes, Eléments finis mixtes, Stabilisation, Méthodes itératives.
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The approximate solution of the fractional relaxation equation using
Bashforth Moulton predictor-corrector scheme
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Abstract:

In this work, by means of some fixed point theorems, we establish the existence and
uniqueness of the positive solution of the fractional relaxation equation. The analysis is based
on the method of upper and lower solutions. The results are illustrated by a numerical
example using MATLAB. Precisely we use the Bashforth Moulton predictor-corrector
scheme to approximate the solution and well describe the relaxation phenomena.

Key words: Fixed point theorem, Mittag-Leffler function, relaxation phenomena, Bashforth Moulton sheme,
positive solution, integral equations.
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Solving nonlinear integral equations in the Urysohn form by Newton-
Kantorovich-quadrature method
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Résumé:

The Newton-Kantorovich method is a well-known method for solving nonlinear integral
equations. This method attempts to solve a sequence of linear integral equations. In this paper,
we develop a new method, which is a combination of the Newton-Kantorovich and quadrature
methods. The new method solves the nonlinear integral equations of the Urysohn form in a
systematic procedure. Some numerical examples are provided, and the obtained numerical
approximations are compared with the corresponding exact solutions.

Mots CIés: Non linear integral equation, Newton-Kantorovich method, Quadrature, Urysohn integral equation
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Sur le nombre maximum de cycles limites pour une classe généralisée
des systémes différentiels polynomiaux
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Résumé :

On étudie le nombre maximum de cycles limites qui bifurquent des orbites périodiques du
centre linéaire x=y et y=—x perturbé par une classe généralisée d’équations différentielles
polynomiales comme suit: x* =y —fi(x, v}y, v = —x — g, (x,v) — £ (x,¥)y,

o £,(x,3) = £fys (x,3) + £2f12 (1,3), f2(£,3) = £y (£,3) + £2 12 (2,

et g.(x,v) = eg,, (x,v) + €294, (x,¥), OU fy;, fai, go; de degré I, m et n respectivement
pour i = 1,2, = estun petit paramétre.

On détermine ce nombre maximum pour cette classe de systemes en utilisant la méthode de la

moyenne du premier et du second ordre. De plus, on donne un exemple pour lequel cette
borne est atteinte.

Mots ClIés : cycle limite, méthode de la moyennisation, orbite périodique.
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Approximation Stochastique dans un Probleme de Calibration Non
linéaire
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Résumé :

Dans ce travail on s’intéressera aux problémes de calibration non linéaire avec la présence des
erreurs aléatoires. Les erreurs aléatoires fonctionnelles peuvent étre dues au fait que la
fonction f est connue approximativement. Elle est le résultat de mesure comme elles peuvent
étre dues aux erreurs d’arrondi. On proposera des méthodes itératives et on démontre leur
convergence vers la solution du probleme de calibration. Nous illustrons en fin notre
démarche par des exemples numériques.

Mots clés : Condition Markovis ; Borel-Cantelli lemme ; procédure de Robbins-Monro
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Abstract:

The aim of this paper is the solvability of a class of higher order dif-ferential equations with
initial conditions and an integral boundary condition on the half line. Using coincidence
degree theory by Mawhin and constructing suitable operators, we prove the existence of
solutions for the posed resonance boundary value problems..

Keywords: Fixed point theorem, coincidence degree theory of Mawhin, Fredholm operators, Resonance..
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Résumé :

Dans le précédent travail nous avons construit une solution numérique du systéme d’équations
décrivant le mouvement vertical ascendant de I'air provoqué par la condensation, en utilisant
un systéme d'équations stationnaire dans le domaine 0<z<z. Dans le présent travail nous
étudions l'existence et l'unicité de la solution de cette derniére équation, solution ‘globale’’
dans le domaine 0<z<z,.

Mots CIés : Solution globale, mouvement vertical de 1’air.
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Résumé:

Les méthodes de gradient conjugué ont joué un réle trés important pour la résolution des
problémes d’optimisation sans contraintes de grande taille. Dans ce travail nous proposons
une nouvelle famille de coefficients GC qui possédent la condition de descente suffisante et
des propriétés de convergence globale. Cette nouvelle B est une extension de la déja prouvée
Bk RMIL de Rivaie et al.[2]. Le résultat de la convergence globale est établi en utilisant des
recherches linéaires exactes et inexactes. Les tests numériques montrent que la performance
de la nouvelle formule proposée est assez similaire & Bx RMIL et elle est plus efficace et
supérieur que 1’autre bien connue.

Mots clés : Gradient conjugué, direction de descente suffisante ; convergence globale.
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Abstract:

In this paper, we propose a new numerical method to solve a nonlinear fractional differential
equation with arbitrary order. Firstly, we write this equation in the form of Volterra integral
equation of second kind, then, we define the collocation points, and by using the Trapezoidal
integration method we get a recurrent formula, that's gives us our solution directly. The
convergence of this method is proved, and some numerical examples are shown to confirm
the effectiveness of our method.

Keywords: Fractional differential equation, Volterra integral equation, Nonlinear equation, Nystrom method.
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Résume :

Nous considérons le probléeme de I’inter-surface libre entre deux fluides distincts,
Particuliérement entre 1’air et ’eau liquide, compte tenu également de 1’évaporation de la
surface du liquide, qui provoque 1’échange d’énergie par la chaleur latente. Nous nous
intéressons tout d’abord a I’existence et a I’unicité de la solution des équations du mouvement
d’un gaz visqueux et calorifere avec la surface mobile fixée.

Mots CIés: surface libre, changement des variables, systéme d’équations linéarisées.
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Abstract:

The aim of this work is to study a multipoint boundary value problem for second order
ordinary differential equation wich is a mathematical model for various phenomena of physics
and chemistry, by applying upper and lower solutions method with Schauder’s fixed point
Theorem. Our nonlinearity depending on the first derivative, it is continuous and satisfying
Nagumo condition.

Keywords: boundary value problem, lower solution, upper solution, fixed point theorem.
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Abstract:

In this work, we are going to study a new class fractional order nonlinear differential
equations with impulsive terms and nonlocal conditions to prove the existance of solution by
using Krasnoselskii’s fixed point theorem.

Key words: fractional integrodifferential equations, neutral equation, Krasnoselskii fixed point theorem.
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Abstract:

In [1] J. Gilewicz present a new developments of the approximation of smooth functions by

weighted means of N- points Pade approximant by exploiting the properties of two sided
estimates of Stieltjes functions ( TSE ). In this work we try to characterize other functions
having the TSE property rather than convex functions chosen by the authors.

Key Words: Rational approximation, Pade approximant
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Résumé :

Nous considérons I'équation intégro-différentielle qui décrit la chute et le processus de
coagulation et de fragmentation des gouttelettes. En construisant les solutions approchées de
I'tquation de coagulation-fragmentation avec épaisseur de collision positive, nous démontrons
I'existence et l'unicité de la solution de I'équation approchée pour tout n > 0, et en Vérifiant
leur convergence on démontre I'existence de la solution faible dans un espace de mesure.

Mots CIés : Solution approchée, coagulation-fragmentation, solution faible.
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Résumé :

On s’intéresse dans ce travail a la modélisation mathématique de la formation et la
transformation des dunes de sable sous les effets de cisaillement du vent. Les équations des
granulaires ont des aspects similaires aux équations du fluides visqueux et incompressibles, et
il est utile d'en faire la comparaison. Toutefois on ne peut pas déduire les caractéristiques des
équations de la mécanique granulaire a partir des équations de Navier-Stoks. Donc, ce travail
présente une nouvelle description cohérente avec les concepts granulaires et le mouvement du
vent.

Keywords: Equations de Navier-Stoks, milieu granulaire, collision, friction.

References:

[1] Cannarsa, P., Cardaliaguet, P.: Representation of equilibrium solutions to the table problem for growing
sandpiles. J. Eur. Math. Soc., vol. 6 (2004), pp. 1-30.

[2] Pudasaini, S. P., Hutter, K.: Avalanche dynamics - dynamics of rapid ows of dense granular avalanche.
Springer, 2007.

[3] Pischiutta, M. et al.: Mathematical modelling for the evolution of aeolian dunes formed by a mixture of sands
: entrainment-deposition formulation Comm. Appl. Ind. Math., vol. 2 (2011), pp. 97-117.

183


mailto:amrlasix@gmail.com
mailto:hisaofujitayashima@qq.com

Le 1° Séminaire National sur la Simulation Numérique dans les Sciences Appliquées

Existence and localization of positive solutions for a fractional boundary
value problem at resonance

S. Kouachi?, A. Guezane-Lakoud?, F. Ellagoune?

1 Department of Mathematics, Badji Mokhtar Annaba University, Algeria
E-mail: sa.kouachi@gmail.com, a_guezane@yahoo.fr
2 Department of Mathematics, 08 Mai 45-Guelma University, Algeria
E-mail: fellaggoune@gmail.com

Abstract:

In this article, we study the existence of positive solutions for a fractional boundary value
problem at resonance with Caputo’s fractional derivative. By using a fixed point theorem of
increasing operators, the minimal and maximal nonnegative solutions for the problem are
obtained.

Keywords: Fractional boundary value problem, Resonance, Positive solutions, Fixed point Theorem.
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Abstract:

In this work, we propose a new numerical method for solving a linear Fredholm integral
equations of the second kind defined on great interval, by using two interrelated methods,
Picard iteration and Product integration method, because if we apply some numerical methods
directly [1], with a small discretization step, the integral equation is reduced to a linear
algebraic system with tremendous dimension, and the computer will not be able to reverse the
matrix. And like the lonely model was studied in this sense is the radiation transfer equation
in stellar atmospheres [2], where the researchers was based on the decreasing property of the
kernel [3. 4], so we choose kernels of convolution type, firstly, a smoothness increasing
kernel, secondly, a weakly singular kernel with algebraic type. The convergence analysis of
this method is proved and some numerical examples are shown to illustrate its effectiveness.

Keywords: Picard iteration, product integration method, great interval, weakly singular
kernel.
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Résumé :

L’objectif de ce travail consiste a résoudre numériquement, par la méthode des éléments finis,
divers problémes d’équations de la physique mathématiques en dimension 2 d’es-pace et sous
forme variationnelle. A cet e’et, on va utiliser le logiciel libre FreeFem++ développé au
Laboratoire Jacques-Louis Lions de ’université Pierre et Marie Curie. Ce dernier permet de
résoudre trés simplement de nombreux problémes variationnels. On se limite dans cette partie
a I’équation de Poisson, ¢quation de la chaleur, équation des ondes, équation non linéaire et
inéquation variationnelle.

Mots clés : éléments finis, polynome de Lagrange, nceuds, triangles, estimation d’erreur.
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Abstract:

We consider in this paper the system of nonlinear fractional coupled differential equations
—Da(t) = Af (Lu(®),v(8),  te[od]
u(0) =n(o) =0, au(1) —bu(1)=10,
v(0) =4#(0)=0, av(l) —bv(1)=0.

Where 2 < a = 3,D® denote the Riemann-Liouville derivatives of order a. We shall give

sufficient conditions on A and f, such that (S) has no positive solutions. The existence of
positive solutions for (S) has been studied in [3] by using the Guo-Krasnosel'skii fixed point
theorem. The multiplicity of positive solutions of the system (S) with 4 = 1 :We will prove
some nonexistence results for the positive solutions with respect to a cone for our problem by

using necessary definitions and properties properties from the fractional calculus theory and
some auxiliary results from [29] .

Keywords: Riemann-Liouville Derivatives, Nonexistence, Boundary Value Problem..
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Abstract:

We consider a problem to two dimensional potential and irrota-tional flow of a fluid in the
region between two straight semi-infinite intersec-tion at an angle . The fluid is assumed to
be inviscid,incompressible and the flow is irrotationnal.where the effect of surface tension is
not neglected. The computed accurate numerical solution with surface tension T # 0 via a
serie truncation. However, there is a solution for each value of the Weber number a.
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Résumé :

L'objectif de ce travail est I'étude de la contrdlabilité des systémes linéaires de dimension
infinie. En général, dans la dimension finie, nous appliquons le critere algébrique de Kalman
parce qu'il est facilement applicable. Mais dans la dimension infinie comment définir la
controlabilité exacte? par Kalman: Non!. Par Hautus: ... Oui pour les systémes dynamiques
conservatifs.

Mots clés : Contrélabilité, Critére de Hautus
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Résumé :

Dans ce travail, nous allons démontrer I’existence et ['unicité de la solution de 1’équation de
la composante tangentielle, qui fait partie du systéme d’équations du mouvement d’un gaz
visqueux et calorifére qui modélise la circulation générale de 1’atmosphére qui se réalise
globalement dans la couche atmosphérique de la Terre, en utilisant le coefficient de viscosité
de turbulence et en proposant certaines simplifications comme 1’hypothése de la symétrie
axiale.

Mots Clés : approximation de Galerkin, atmosphére, circulation atmosphérique.
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Abstract:

In this work, we analyze the problem of controlling parameter-dependent systems. We
introduce the notion of averaged control according to which the quantity of interest is the
average of the states with respect to the parameter.

First we consider the problem of controllability for linear nite-dimensional systems and show
that a necessary and su cient condition for averaged controllability is an averaged rank
condition, in the spirit of the classical rank condition for linear control systems, but involving
averaged momenta of any order of the matrices generating the dynamics and representing the
control action.

Key words: parameterized ODE and PDE, averaged controllability, averaged observability, simultaneous
control and averaged optimal control.
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Abstract:

In the recent years, a number of image encryption algorithms based on the permutation-
diffusion structure have been proposed. The typical structure of these algorithms has the
permutation and the diffusion stages performed alternatively .The confusion and diffusion
effect is solely contributed by the permutation and the diffusion stage, respectively. As a
result, moreover all rounds than necessary are required to achieve a certain level of security.
In this paper, we suggest to introduce certain diffusion effect in the confusion stage by
simple sequential add-and-shift operations. The purpose is to reduce the workload of the
time-consuming diffusion part so that fewer over all rounds and hence a shorter encryption
time are needed. Simulation results show that at a similar performance level, the proposed
cryptosystem needs less than one-third of the encryption time of an existing cryptosystem
.The effective acceleration of the encryption speed is thus achieved.

Keywords: chaotic generator, cat map, skew tent map, security analysis.
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Résumé :

Ce travail porte sur I’analyse du comportement mécanique a la flexion d’une plaque
rectangulaire en matériaux a gradient de propriétés (FGM), soumise a un chargement statique
transverse. La théorie d’ordre élevé est utilisée dans ce travail. On suppose que les propriétés
matérielles de la plague P-FGM changent sans interruption a travers 1’épaisseur, selon la
fraction volumique du matériau constitutif suivant une fonction de loi de puissance P-FGM.
Les équations d'équilibre sont obtenues en appliquant le principe des travaux virtuels. Les
expressions mathématiques de la fléche, les contraintes normales et tangentielles sont
obtenues en utilisant I’approche de Navier. L’influence de chargement mécanique et le
changement du paramétre du matériau sur comportement mécanique de la plaque est
représenté par un exemple numérique.

Mots CIés : Flexion, Matériaux a gradient variable, Contrainte, Plaque FGM, Cisaillement, Solution de Navier.
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Résume :

Ce travail présente une étude analytique de la vibration libre des poutres a gradient de propriétés
‘FGM’ sur appuis simple en utilisant une nouvelle théorie de cisaillement transverse raffinée
des poutres. On suppose que les propriétés des matériaux tels que le module de Young et la
masse volumique de la poutre varient dans la direction de I'épaisseur selon une simple loi de
puissance. Les équations du mouvement pour la poutre FGM ont été trouvées en appliquant le
principe d’énergie d’ Hamilton. La solution de type Navier a été utilis¢ pour obtenir les
fréquences de vibration. La validité des résultats de la présente théorie est montrée par la
comparaison avec celle des résultats des théories qui existent dans la littérature.

Mots CIés : Fréquence, Vibration, Solution de Navier, Matériaux & gradient de propriétés.
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Abstract:

In this study, a hyperbolic shear deformation theory is presented for bending analysis of
functionally graded beams. This theory used in displacement field in terms of thickness co-
ordinate to represent the shear deformation effects and does not require shear correction
factor, and gives rise to transverse shear stress variation such that the transverse shear stresses
vary parabolically across the thickness satisfying shear stress free surface conditions. The
governing equations are derived by employing the virtual work principle and the physical
neutral surface concept. A simply supported functionally graded beam subjected to uniformly
distributed loads and sinusoidal loads are consider for detail numerical study. The accuracy of
the present solutions is verified by comparing the obtained results with available published
ones.

Keywo rds: Functionally graded; Navier’s Solution; Physical neutral surface; virtual work; sinusoidal loads.
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