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Résumé : Les borures attirent l’intention de plusieurs laboratoires et équipes de

recherches ces dernières années dans le monde. Nous avons voulu par ce modeste travail

explorer quelques propriétés importantes de cette classe des matériaux et particulièrement

BxGa1-xAs et BNxAs1-x.

Dans le cadre de la fonctionnelle de densité (DFT) nous avons mené notre travail en

utilisant la méthode des ondes planes augmentées avec un potentiel total (FP-LAPW) et

dans le but d’étudier les propriétés structurales, électroniques et optiques de BxGa1-xAs et

BNxAs1-x. Nos résultats de calculs sont en bon accord avec d’autres travaux théoriques et les

données expérimentales disponibles et montrent que ces derniers possèdent des propriétés

électroniques et optiques importantes pour différentes applications optoélectroniques.

Mots clés : FP-LAPW, DFT, Wien2k, Borures, GaAs, BAs, BN, BxGa1-xAs , BNxAs1-x

Abstract: in recent years, boron compounds attract several laboratories and research

teams in the world. We wanted by this modest work exploring some important properties of

this class of materials, particularly BxGa1-xAs and BNxAs1-x.

In this work, we present a density-functional theory study of structural, electronic and

optical properties of Bas, GaAs and BN compounds and their ternary BxGa1-xAs and BNxAs1-x

alloys, using the all-electron full potential linear augmented plane-wave method (FP-LAPW)

as employed in WIEN2k code. The results obtained for structural, electronic and optical

properties compared with experimental and other computational data, results are in good

agreement and show that they have electronic and optical properties important for various

optoelectronic applications.

Keywords: FP-LAPW, DFT, Wien2k, Boron compound, GaAs, BAs, BN, BxGa1-xAs ,

BNxAs1-x

أردنا بھذا العمل . ة فرق ومخابر بحث عبر العالم في االسنوات الأخیرةالمواد  البوریریة  شغلت اھتمام عد: ملخص

Bxالمتواضع استكشاف بعض الخصائص الھامة لھذه الفئة من المواد وخاصة    Ga1-x As  وBNx As1-x.

بھدف دراسة الخصائص البنیویة، الكھربائیة والضوئیة  FP-LAPWأجرینا عملنا و باستخدام   DFTفي إطار نظریة

Bxلـ  Ga1-x As  وBNx As1-x.

ظھر أن ھذین المركبین لدیھم حیث النتائج التي تحصلنا علیھا توافق جیدا غیرھا من النتائج النظریة والتجریبیة المتوفرة

  . خصائص الكترونیة و بصریة ھامة تؤھلھما لتطبیقات عملیة متعددة

:   لمات المفتاحیة الك

FP-LAPW, DFT, Wien2k, البوریرات  , GaAs, BAs, BN, BxGa1-xAs , BNxAs1-x



Résumé

Les borures attirent l’intention de plusieurs laboratoires et équipes de recherches ces

dernières années dans le monde. Nous avons voulu par ce modeste travail explorer quelques

propriétés importantes de cette classe des matériaux et particulièrement BxGa1-xAs et

BNxAs1x.

Dans le cadre de la fonctionnelle de densité (DFT) nous avons mené notre travail en

utilisant la méthode des ondes planes augmentées avec un potentiel total (FP-LAPW) et

dans le but d’étudier les propriétés structurales, électroniques et optiques de BxGa1-xAs et

BNxAs1-x. Nos résultats de calculs sont en bon accord avec d’autres travaux théoriques et les

données expérimentales disponibles et montrent que ces derniers possèdent des propriétés

électroniques et optiques importantes pour différentes applications optoélectroniques.

Mots clés : FP-LAPW, DFT, Wien2k, Borures, GaAs, BAs, BN, BxGa1-xAs , BNxAs1-x

Abstract

In recent years, boron compounds attract several laboratories and research teams in

the world. We wanted by this modest work exploring some important properties of this class

of materials, particularly BxGa1-xAs and BNxAs1-x.

In this work, we present a density-functional theory study of structural, electronic and

optical properties of Bas, GaAs and BN compounds and their ternary BxGa1-xAs and BNxAs1-x

alloys, using the all-electron full potential linear augmented plane-wave method (FP-LAPW)

as employed in WIEN2k code. The results obtained for structural, electronic and optical

properties compared with experimental and other computational data, results are in good

agreement and show that they have electronic and optical properties important for various

optoelectronic applications.

Keywords: FP-LAPW, DFT, Wien2k, Boron compound, GaAs, BAs, BN, BxGa1-xAs ,

BNxAs1-x



ملخص

أردنا بھذا العمل المتواضع . المواد  البوریریة   شغلت اھتمام عدة فرق ومخابر بحث عبر العالم في االسنوات الأخیرة 

Bxتكشاف بعض الخصائص الھامة لھذه الفئة من المواد وخاصة   اس Ga1-x As  وBNx As1-x.

بھدف دراسة الخصائص البنیویة، الكھربائیة والضوئیة لـ  FP-LAPWأجرینا عملنا و باستخدام   DFTفي إطار نظریة 

Bx Ga1-x As  وBNx As1-x.

ظھر أن ھذین المركبین لدیھم حیث النتائج النظریة والتجریبیة المتوفرةالنتائج التي تحصلنا علیھا توافق جیدا غیرھا من 

  . خصائص الكترونیة و بصریة ھامة تؤھلھما لتطبیقات عملیة متعددة

:   الكلمات المفتاحیة 

FP-LAPW, DFT, Wien2k, البوریرات  , GaAs, BAs, BN, BxGa1-xAs , BNxAs1-x


