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Résumé

En utilisant le code Wien2K, nous étudions legppéiés structurales et électroniques
du métal alcalino -terreux CaZgB, pour différentes concentrationsXx1 avec un incrément
de 0.25. Les calculs sont effectués par la métlledeondes planes linéairement augmentées
et a potentiel total plus les orbitales locales L(FIPW+l0), basée sur la théorie de la
fonctionnelle de la densité. Concernant le potexti&change-corrélation, nous avons utilisé
la nouvelle approximation du gradient généraliseAGGes propriétés structurales sont
déterminées a partir des calculs d'énergie totBleus discutons aussi la structure
électronique, les densités d’états totales, phasiadt les densités de charge. Nous déduisons
gue les matériaux CazZn, CadSy 75 et CaZpsSys ont un caractére métallique, le CaS a un

caractére semi-conducteur et finalement le Gag3 2sest semi-métallique.

Abstract

Using the Wien2K code, we investigate the stru¢tanal electronic properties of the
alkali earth metal CaZnS, for several concentrations in the rangex<€l with an increment
of 0.25. The calculations are performed by a depetlofull-potential augmented plane wave
plus local orbitals (FP-L/APW+lo) method within thgpin density functional theory.
Concerning the exchange-correlation potential, veeduthe new generalized gradient
approximation GGA form. Structural properties aretedmined from the total energy
calculations. As well, we discuss the electroniotres, total and partial densities of states
and charge densities. We deduce that the CazZn, L88Rsand CaZpsSy s materials have a
metallic character, the CaS has a semiconductaractest and finally, the CagnsSo.2s is

semimetal.
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