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Les méthodes ab initio ont largement contribué à la compréhension des propriétés 
des matériaux et alliages. Ainsi, le calcul prospectif des raccordements de bandes 
donne une idée du type de jonction pour les futurs matériaux. De même, l’étude de 
transition de phase et plus généralement de stabilité mécanique a permis d’identifier 
des comportements instables. De plus, cette approche est aussi couplée à d’autres 
méthodes moins fines mais permettant de traiter des nano objets dans leur quasi 
globalité et donc d’en simuler la physique. Dans ce dernier cas, l’ab initio sert par 
exemple pour calculer les coefficients piézoélectriques linéaire et non linéaire et d’en 
appréhender l’effet à l’échelle du nano objet.    
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