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Résumé 

Le sujet de la thèse  concerne l’étude des propriétés  structurales et électroniques    de 

Chalcogénure Alcalino-terreux  et les propriétés structurales électroniques élastiques et 

thermodynamiques des  skutterudites en utilisant la méthode Full Potentiel  linear muffin-tin 

orbital (FP-LMTO). Cette étude s’appuiera sur de la théorie de la fonctionnelle de la densité 

(DFT). L’énergie d’échange et de corrélation est décrite dans l’approximation de la densité 

locale (LDA) et l’approximation du gradient généralisée (GGA)   en utilisant les paramètres de 

perdew. Ces matériaux ont révélé récemment beaucoup d’intérêt dans la communauté des 

sciences des matériaux. Les paramètres structuraux sont déterminés  .D'après les résultats des 

propriétés électroniques, nous constatons que Chalcogénure Alcalino-terreux  ont un large gap 

mais les skutterudites ont un étroit gap, ainsi nous avons expliqué et bien détaillé  les paramètres 

de courbures, la masse effective, la capacité calorifique et le coefficient de dilatation thermique. 

Une cohérence a été montrée entre nos résultats et ceux d'autres calculs théoriques et d’autres 

données expérimentales.  

Les mots clé:   SrS; BaS; CaS; Semi-conducteur; FP-LMTO; Alliage; paramètre de courbure 

propriétés élastiques ; propriétés Electroniques ; Debye température, CeOs4Sb12 

انخصائص انثىُىَح و  انمهىَاخ انتزاتُح  نكهكىخُىاخ انثىُىَح و الانكتزووُح مىضىع  الأطزوحح  َتؼهك تذراسح  انخصائص 

هذي .(OTLM-FP)  تاستؼمال  طزَمح skutterudites انخصائص انتزمى حزارَح   الانكتزووُح خصائص انمزووح  و

 لصذ حساب  (GGA)و تمزَة انتذرج انمؼمم (LDA )استؼمهىا تمزَة كثافح انمىضغ .  DFT انذراسح تزتكز ػهً وظزَح

حساب انؼىاصز كان اػتماد ػهً . أظهزخ هذي انمىاد مؤخزج اهتماما كثُزا فٍ الأوساط انؼهمُح.كمىن انتثادل و الارتثاط 

 نها فدىج وطاق واسؼح أما انمهىَاخ انتزاتُح نكهكىخُىاخوفما نىتائح انخصائص الانكتزووُح ودذ  .انمؼاَُز انثىُىَح

skutterudites انسؼح انحزارَح ومؼامم  ,  انكتهح انفؼهُح ,كما أوىا شزحىا تانتفصُم ػىامم الاوحىاء,  فهها فدىج وطاق ضُمح

. نىحظ الاتساق تُه وتائدىا و حساتاخ وظزَح و غُزها مه انحساتاخ انتدزَثُح الأخزي.  انتمذد انحزارٌ

 درخح ;  انخصائص الانكتزووُح ; خصائص انمزووح  ; ػامم  الاوحىاء ,خهُط ,  SrS; BaS; CaS : الكلمات المفتاحية

𝐶𝑒𝑂𝑠4𝑆𝑏12 . حزارج دتاٌ , 



Résumé 

The subject of the thesis concerns the study of the structurals and electroniques properties of 

Chalcogenides Alkaline earth and structurals, electroniques,elastics and thermodynamics  

properties of  skutterudites using the method Full potential linear muffin-tin orbital (FP-LMTO). 

This study will build on the theory of density functional (DFT). The energy exchange and 

correlation is described in the local density approximation (LDA) and generalized gradient 

approximation (GGA) using Perdew settings. These materials have recently shown great interest 

in the materials science community. The structural parameters are determined. According to the 

results of the electronic properties, we find that Chalcogenides Alkaline earth have a wide gap 

but skutterudites have a narrow gap, so we explained and detailed settings curvatures, the 

effective mass, heat capacity and coefficient of thermal expansion. Consistency was observed 

between our results and those of other theoretical calculations and other experimental data. 
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