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: لخصم

فً ٌزي الأعشَحح ذم حساب خصائص انمشَوح، انخصائص ألإنكرشَوٍح، انحشاسٌح َانمغىاعٍسٍح 

ThCr2Si2  (I4/mmm Dراخ انثىٍح  RT2X2نهمشكثاخ انثلاثٍح  
17

4h)    تغشٌقحFP-LMTO  .  ذم

-Perdew حسة ذقشٌة  (LSDA)إسذثاط تُاسغح عشٌقح كثافح انهف انمُضعٍح-حساب عاقح انرثادل

Wang ًتالإضافح نزنك قمىا تإدخال كمُن انرفاعم انكُنُمث U (LSDA+U) نرحسٍه حساتاخ وغاقاخ 

ورائح حساب معاملاخ تىٍح انشثكح انثهُسٌح . انغاقح ، كثافح انحالاخ انغاقٍح َ انخصائص انمغىاعٍسٍح

 ذمد تاسرعمال ذقىٍح ذغٍش انغاقح انكهٍح  Cijذُقعاخ ثُاتد انمشَوح . ذُافق تشكم خٍذ انىرائح انعمهٍح

معامم الإوضغاط ، معامم ٌُوغ ، معامم انقص، وسثح تُاسُن َ دسخح حشاسج دٌثاي . تانىسثح نهرشٌُاخ

ذمد دساسح انغثٍعح انمٍكاوٍكٍح نٍزي انمُاد مه خلال ذحهٍم .  Cijاسرىردد مه حساتاخ ثُاتد انمشَوح 

مىاقشح ورائح انخصائص انمغىاعٍسٍح َ الإنكرشَوٍح نهمشكثاخ مه خلال حساب وغاقاخ انغاقح َ .انىرائح

. كثافح انحالاخ الأنكرشَوٍح

سمح نىا . قمىا تحساب انخصائص انحشاسٌح نٍزي انمُاد تاسرعمال انىمُرج انشثً انرُافقً نذٌثاي

ٌزا انىمُرج تانحصُل عهى ذقشٌة خٍذ نرغٍشاخ معامم الإوضغاط ، معاملاخ تىٍح انشثكح انثهُسٌح، 

. انسعاخ انحشاسٌح َ دسخح دٌثاي تذلانح انضغظ َ انحشاسج
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Résumé : 

 

Les propriétés structurales, élastiques, thermodynamiques, électroniques et 

magnétiques des composés ternaires RT2X2 de structure isotype ThCr2Si2 (espace de groupe 

I4/mmm, D
17

4h) ont été calculées en utilisant la méthode FP-LMTO (full-potential linear 

muffin-tin orbital). Le traitement de l’énergie d’échange et corrélation est effectué par 

l’approximation de la densité locale de spin suivant l’approche de Perdew et Wang (LSDA–

PW). En outre, nous avons ajouté le potentiel d’interaction coulombienne U (Méthode 

LSDA+U) pour améliorer le calcul des structures de bandes électroniques et les propriétés 

magnétiques. Les paramètres de structure calculés sont en bon accord avec les résultats 

expérimentaux. Les constantes élastiques Cij sont prédites en utilisant la technique de 

variation de l’énergie totale en fonction de la déformation. Les modules de l’élasticité du 

polycristalline comme le module de cisaillement, le module de Young, rapport de Poisson et 

la température de Debye sont dérivés des constantes d’élasticité monocristalline obtenue. Le 

comportement ductile de ces composés est étudié à travers l’interprétation des résultats 

obtenus des constantes Cij. A travers le calcul des bandes d’énergie et les densités des états 

électroniques de ces composés, les propriétés électroniques et magnétiques sont discutées. 

Nous avons prédit les propriétés thermodynamiques de ces composés en utilisant le 

modèle quasi-harmonique de Debye. La variation du module de compressibilité, paramètres 

de mailles, les capacités calorifiques et la température de Debye en fonction de la pression et 

la température sont obtenus avec succès. 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

Abstract 

 

The structural, elastic, thermodynamic, electronic and magnetic properties of 

compounds RT2X2 with the tetragonal ThCr2Si2 structure (space group I4/mmm D
17

4h) have 

been calculated using the full-potential linear muffin-tin orbital (FP-LMTO) method. The 

exchange–correlation potential is treated within the local spin density approximation of 

Perdew and Wang (LSDA–PW). Moreover, we have added the Coulomb interaction U to 

improve the electronic band structure calculations and the magnetic properties. The calculated 

structural parameters are in good agreement with the experimental data. The elastic constants 

Cij are predicted using the total energy variation versus strain technique. The polycrystalline 

elastic moduli, namely; shear modulus, Young’s modulus, Poisson’s ratio, and Debye 

temperature are derived from the obtained single-crystal elastic constants. Ductility behavior 

of these compounds is interpreted via the calculated elastic constants Cij. Electronic and 

magnetic properties are discussed from the calculations of band structure and density of 

states. 

The thermodynamic properties are predicted through the quasi-harmonic Debye 

model, in which the lattice vibrations are taken into account. The variation of the bulk 

modulus, lattice constant, heat capacities and Debye temperature with pressure and 

temperature are successfully obtained. 

 


