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Résumé 

Cette thèse présente une étude modélisatrice des propriétés structurales, électroniques et 

magnétiques de quelques composés intermétalliques terre rares-métaux de transition GdX2 (X=Fe, 

Co, Ni), qui présentent un intérêt a la fois fondamental et applique. 

Les propriétés électroniques et magnétiques des composés intermétalliques, ferrimagnétique 

GdX2 laves-phase (X = Fe, Co et Ni), ont été calculées en utilisant la méthode des orbitales 

muffin-tin linéarisées avec un potentiel total (FP-LMTO) dans les deux approximations GGA et  

GGA+U. La méthode dite GGA + U est appliquée pour traiter correctement les électrons 4f de Gd 

dans le calcul de la structure électronique. L’approximation GGA améliore l'accord entre  les 

calculs pour les constantes de réseau et ceux de l’expérimentales; par contre l’approximation 

GGA + U les surestimes, mais elle donne une meilleure représentation de la structure de bande, 

densité d'états et les moments magnétiques par rapport à la GGA seule. La réduction des moments 

magnétiques de Co et Ni dans les composés GdCo2 et GdNi2 par rapport à celle des métaux purs 

est due à la différence de résistance à la localisation du métal de transition et pour  la même raison 

de l'énorme réduction des températures de Curie. 

Abstract 

This thesis presents an ab initio study of structural, electronic and magnetic properties for 

intermetallic compounds of rare earth-transitions metals, GdX2 (X=Fe, Co, Ni). These compounds 

are interesting from both a fundamental and an applied point of view. 

The electronic and magnetic properties of the ferromagnetic laves-phase GdX2 (X = Fe, Co and 

Ni) intermetallic compounds were calculated by using an all-electron full-potential linear muffin–

tin orbital method (FP-LMTO) within GGA and GGA + U. The so-called GGA + U method is 

applied to properly treat the Gd–4f electron in the electronic structure calculation. The GGA 

improves the agreement between experiments and calculations for the lattice constants; however 

the GGA + U overestimates them, but gives a better representation of the band structure, density 

of states and magnetic moments compared to GGA alone. The reduction of the Co and Ni 

magnetic moments in the GdCo2 and GdNi2 compared to that in pure metals is due to the different 

localization strength of the transition metal and the same reason in the enormous reduction of the 

Curie temperatures. 
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 ملخص

لائظ خالإنكرشَٔٛح ٔانًغُاطٛضٛح نًشكثاخ انضثائك  انًكَٕح يٍ جح نهخصائص انثُٕٛٚح، رْزِ الأطشٔحح ذًثم دساصح يُى

ْزِ .(انحذٚذ، انكٕتاند ٔانُٛكم = X)حٛث  GdX2ٔانًعادٌ الاَرقانٛح كانحذٚذج انكٕتاند ٔانُٛكم راخ انصٛغح  Gdانغادٔنُٕٛٛو 

 .انًشكثاخ يٍ ٔجٓح َظش راخ أًْٛح أصاصٛح ٔذطثٛقٛح

تاصرخذاو  (انحذٚذ، انكٕتاند ٔانُٛكم = X)حٛث  GdX2 انضثائك ٔانًغُاطٛضٛح نًشكثاخذىّ حضاب انخصائص الإنكرشَٔٛح 

يخصصح  (GGA + U) انطشٚقح انًضًاج.  (GGAٔ GGA + U) انرٙ ذعرًذ عهٗ انطشق انرقشٚثٛح  (FP-LMTO)انطشٚقح 

.  انرشكٛة الإنكرشَٔٙ. فٙ حضاب انثُٛح الانكرشَٔٛحf4-Gdنهًعانجح انصحٛحح لإنكرشَٔاخ انطثقح 

 انطشٚقح ٌذجشٚثٛا ٔنك ٚحضٍ الاذفاق تٍٛ انحضاب فٙ قٛاس ثٕاتد انشثكح انثهٕسٚح يع ذهك انًقاصح GGAانطشٚقح انرقشٚثٛح 

ذغانٙ  فٙ رنك، ٔنكُٓا ذعطٙ ذًثٛم أفضم نثُٛح عصاتاخ انطاقح، كثافح انحالاخ ٔانعزٔو انًغُاطٛضٛح   (GGA + U)انرقشٚثٛح 

 فٙ انضثائك Ni ٔانُٛكم Co خانكٕتالالاَخفاض فٙ قًٛح انعزو انًغُاطٛضٙ نكم يٍ . عُذ ذطثٛقٓا تًفشدْا ( GGA)يقاسَح يع 

GdCo2ٔ GdNi2 َٙقٛحاليعادٌ ال يقاسَح تًا كاٌ عهّٛ ف Co  ٔNi َرقانٛح َٔفش الانًعادٌ ٖ انذاخهٛح لنقٕا جع نًخرهفاس

 .انضثة  فٙ انحذ انٓائم يٍ دسجاخ حشاسج كٕس٘


