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Abstract

Based on first principles full potential linear muffin-tin orbital method within the spin polarized local density
approximation, we have studied the structural, elastic, electronic ,magnetic and optical properties and the behavior
under pressure on the magnetic moments per atoms from O to 85 GPa for Y Fe,, NiFe; and YNiFe, intermetallic.
The magnetic per formula unit value and equilibrium lattice constant of YFe, are calculated and compared with
experimental data and theoretical results. However, this is the first predictive calculations for the structural and
magnetic properties for NiFe, and Y NiFe, compounds. From the computed elastic constants, theoretical value of
Young’s modulus, Shear modulus, Poisson’s ratio and Lame’s coefficients, sound velocities and Debye temperature
are evaluated. Our results demonstrate that NiFe, in C15 phase, Y Fe, and Y NiFe; in C15b phase are mechanically
stable with the large bulk moduli By= By for aloys containing atom Ni (NiFe,= 224.7 GPa and NiY Fe, = 192.0
GPa). The calculated of total and partial density of state shows strong hybridization at Fermi level with a complex
behavior of d character. Finaly, we have calculated the dielectric function, refractive index, reflectivity and the
absorption coefficient for the three compounds. These shows almost the same spectrum behavior by the minimal
difference in refractive index (NiFe2=3.96, YFe2=2.76 and YNiFed4=4.7). These confirm the refractor nature of
these intermetallic compounds.

Résumé

Nous avons étudié les proprietes structurales, elastiques, electroniques, magnetiques et optiques et le comportement
sous pression des moments magnetiques par atome entre 0 jusqu'a 85 Gpa pour les intermetalliques Y Fe,, NiFe,
and YNiFe; en se basant sur la methode lineaire des orbitales muffin tin avec un potentiel total (FP LMTO) en
utilisant I’ approximation de la densité local avec polarisation du spin. Le moment magnetique par unite formulaire
ains que le parametre de maille du composé Y Fe, sont calculés et comparés avec d’ autres resultats experimentaux.
Cependant, ce sont les premiers calculs prédictifs pour les propriétés structurales et magnétiques pour les deux
composés intermetalliquesNiFe, et YNiFe,. A travers le calcul des constantes élastiques, nous avons pu evalué le
module de Y oung, le module de scisaillement, le rapport de poisson, les coefficients de lamé ainsi que les vitesses
du son et la temperatue de Debye. Nos resultats montrent que le composé NiFe, et YFe, dans la phase C15 et
Y NiFe, dans la phase C15b sont mechaniguement stable avec un large bulk modulus Bo= Byr pour les composés
contenants I’atome Ni (NiFe,= 224.7 GPa et NiYFe, = 192.0 GPa). Le calcul de la densité d'etat total et partiel
montre une forte hybridation au niveau de Fermi avec une complexité dans le comportement du caractere d.
Finallement, nous avons calculé la fonction dielectrique, indice de refraction, la reflectivité et le coefficient
d’ absorptionpour les trois composés intermetalliques. Les spectres montrent un comportement presque le meme par
difference minimale dans les valeurs des indices de refraction (NiFe2=3.96, YFe2=2.76 et YNiFe4=4.7). Ceux-ci
comfirme la nature refractrice de ces composés intermetalliques.
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