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Résumé :

Le but de ce travail est d’étudier les propriétés structurales, électronique, des binaires AIN, InN et leur
alliage AliIni.N.pour ceci, nous avons utilisé la méthode FP-LMTO (Full Potentiel Linear muffin-tin
orbitals ) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT).L’énergie d’échange et de
corrélation est décrite dans I'approximation de la densité locale (LDA) et I'approximation du gradient
généralisée (GGA) en employant la parametrisation de perdew-wang. Nous avons étudié I'effet de
la composition sur les propriétés structurales telles que le parametre d’équilibre, le module de
compressibilité et les énergies de bande. Nous rapportons les résultats concernant la variation des
structures de la bande directe et indirecte aussi que le parametre de courbure (Bowing), en utilisant
I'approche de Zunger et ses collégues, les origines microscopiques de la structure de bande du
parameétre de courbure ont été détaillées et expliquées. En outre nous avons utilisé la méthode FP-
LMTO pour étudier les propriétés structurales, élastique, électroniques et thermodynamiques du
skutterudite PrFesP12. Un accord raisonnable est trouvé de la comparaison de nos résultats avec
d’autres calculs théoriques.

Mots clés : AIN, InN, skutterudite PrFesP;, , FP-LMTO, DFT.

Abstract

The aim of this work is to study the structural, electronic, properties of binary AIN, InN and their
alloy Al:IniN. for this, we used the FP-LMTO (Full Potential Linear muffin-tin orbitals) method in the
framework of the theory of density functional theory (DFT). The exchange and correlation energy is
described in the local density approximation (LDA) and the generalized gradient approximation
(GGA) using the Perdew-Wang parameterization. We have investigated the effect of composition on
the structural properties such as the equilibrium parameter, the 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 the
band gap bowing have been detailed and explained. In addition we have used the FP-LMTO method
to study the structural, elastic, electronic and thermodynamic properties of skutterudite PrFesP12.A
reasonable agreement is found by comparing our results with other theoretical calculations.

Keywords : AIN, InN, skutterudite PrFe,P,, , FP-LMTO, DFT.

uadla

1363 ¢ Al NN 35 Lagadas 5 1N 5 AIN G500 IS a2y Y1 e i) ol 52 233 58 el 38 (e il
45 GGA penall zoxll cu 55 5 | DA goa sall 480K oy 55 Ulaainsd DFT 4,k0 jlal & FP-LMTO 48 5k Uil
e im0 1 pealic Jie T i) ol ) e puabinll S 55 55 Ly 50 131 5 Ol & 8 s

dale e Lial 55530l sl 5,80 Al 3 5l 3 GEaY) il e Ulant ddil) 8 i) il 5 dablaaai)
) ALYl 5 Aliaiae 44 Hlay oliaiW) Jalae 4l 4y jeaall (salaall = 58 28 08 5403 ) 5 Zunger 4l Jleainly ¢Liasy)
o s 3y PPy S yall 2 ) b 5 Raalis g 1) i 5 Y1 il ol Al Al 5 ol
Akl ) ae A88) gl Lgle Jeasiall @ FP-LMTO  Adlud) 45, )Ll

AIN, InN, skutterudite PrFesP1,, FP-LMTO, DFT : 4xalida cilals



