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Résumé :  

      Cette thèse se concentre sur l'exploration des propriétés structurelles, 

électroniques, électriques et magnétiques des composés LiMBO3 (M = Mn, Fe 

et Co) afin d'évaluer leur potentiel en tant que matériaux de cathode pour les 

batteries lithium-ion. À travers l'utilisation de la méthode FP-LAPW (Full-

Potential Linearized Augmented Plane Wave) avec le programme Wien2k, nous 

avons déterminé des paramètres clés tels que la tension moyenne d'équilibre, la 

capacité et la densité d'énergie. Parallèlement, des simulations de Monte Carlo 

ont été réalisées pour examiner le changement d'entropie magnétique, la 

puissance de refroidissement relative et le cycle d'effet d'hystérésis, apportant 

ainsi une compréhension approfondie des performances de ces matériaux dans 

des applications potentielles de réfrigération magnétique. Les résultats obtenus 

fournissent des informations précieuses pour le développement futur de 

matériaux cathodiques avancés et de technologies de réfrigération magnétique. 

 

Mots clés :  DFT, Wien2k, calculs ab initio et MCS, Capacité de la 

cellule et densité énergétique, FP-LAPW, LiMBO3 , RCP, Voltage. 
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Materials for energy storage and magnetic refrigeration: Ab Initio 

calculation and Monte Carlo simulation. 

 

Abstract:  

 
This thesis focuses on exploring the structural, electronic, electrical, and 

magnetic properties of LiMBO3 compounds (M = Mn, Fe, and Co) to assess 

their potential as cathode materials for lithium-ion batteries. Using the FP-

LAPW (Full-Potential Linearized Augmented Plane Wave) method with the 

Wien2k program, we determined key parameters such as mean equilibrium 

voltage, capacity, and energy density. In parallel, Monte Carlo simulations were 

conducted to examine the magnetic entropy change, relative cooling power, and 

hysteresis effect cycle, providing an in-depth understanding of the performance 

of these materials in potential magnetic refrigeration applications. The results 

offer valuable insights for the future development of advanced cathode materials 

and magnetic refrigeration technologies. 

 

Key Words :  DFT, Wien2K, ab initio calculations and MCS, Capacity of the 

cell and the energy density, LiMBO3, FP-LAPW, RCP, Voltage. 

 
 


