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Résumé 

Le but de ce travail est d'étudier les propriétés structurales, 
électroniques, optiques thermodynamiques des binaires AlP et InP et 
leur alliage. Pour ceci, nous avons utilisé la méthode FP-LMTO (Full 
Potentiel linear muffin-tin orbital) dans le cadre 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 employant la 
paramétrisation de Perdew-Wang. Nous avons étudié l'effet de la 
composition sur les propriétés structurales telles que le paramètre 
d’équilibre, le module de compressibilité et les énergies des structures de  
bande. Nous rapportons les résultats concernant la variation des 
structures de la bande directe et  indirecte  aussi que le paramètre de 
courbure (bowing). En utilisant l'approche de Zunger et ces collègues, les 
origines microscopiques de la structure de bande du paramètre de 
courbure ont été détaillées et expliquées. En outre, à la méthode (FP-
LMTO), la dépendance de composition de l'indice de réfraction a été 
étudiée par le modèle de Reedy et Nazeer. La stabilité thermodynamique 
de ces alliages a été étudiée en calculant l'enthalpie ∆Hm aussi bien que 
du diagramme de phase. Un accord raisonnable est trouvé de la 
comparaison de nos résultats avec d'autres calculs théoriques.    
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Abstract 

The aim of this work is to study the structural, electronic, optic and 
thermodynamic properties, of AlP and InP and their alloy. For this, we 
use the full-potential linear muffin-tin orbital (FP-LMTO) method in the 
framework of density-functional theory (DFT). The exchange and 
correlation energy is described in the local density approximation (LDA) 
and generalized gradient approximation (GGA) using Perdew-Wang 
parameterization. We have investigated the effect of composition on 
structural properties such as lattice constants, bulk modulus and band 
gap. We report the results concerning the variation of the gaps and 
crossover of the direct, indirect band gap and the bowing. Using the 
approach of Zunger and coworkers, the microscopic origins of band gap 
bowing have been detailed and explained. In addition, to (FP-LMTO) 
method, the composition dependence of the refractive index was studied 
by Reedy and Nazeer model. The thermodynamic stability of these 
alloys was investigated by calculating the excess enthalpy of mixing 
Hm as well as the phase diagram.    A reasonable agreement is found 

from the comparison of our results with other theoretical calculations.      
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�و���،������ه� درا�� ا���اص ا� ��ا� ه	ا �� ا���ف�� �ـ  ا��!��� و ا� �ار�� ، ا��
AlP   وInP #$ '&�%و	ا، ��  �(��) *�+��،  DFT/. إ(*ر �,���  FP-LMTOا�

��4 آ2*/� ا���01 (5 *�+��>;�� :9*ب آ��ن  GGA و5)��4 ا���رج ا���% LDAا�
� ?+@ ا���اص ا������� �2� ?�*<� ا���ازن، >*�� ا��AB5 *ر�5*ط، �)� در��Dدل وا*��ا�

��)*;F�Dا �9*ب ?*�: G�	ق /. ا�����، آ�Iت ا�*K*) ف /.  أ?&��*، و#�$Dا M'*��
�ة و أ�F* ?*�� ا�� �*ءP*��ا� ��Q ة  و�P*��ق /. ا�����  ا��Iل �)*ر>� . ا�*���*<

Zunger �+!I� �(��&< S:�P *ء� ��ا ��*� �����  ����T�ا���*دئ ا� ،V'#و . و ز�
��) ./ ،G1*/� إ�@ ذ��*<(� (FP-LMTO)  9*ر :49 ���ذج�،در��* �*�� ا��

Reedy و Nazeer. *�9*ب  در��* آ < X'#ا�� Y	�� اري��ار ا� (�و  Hm∆ا��

��ا/)� �0 ا���*'M ا��,��� ا���*'M ا�� !� .أ�F* ا���% ا���*�. �+��ا:�� *��+?.   
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