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Résumé:

Les calculs du premier principe ont été utilisés pour étudier les propriétés structurales et
électroniques de I’alliage ternaire BaS (1.5, Se(y). On utilise la méthode linéaire des orbitales muffin-tin
et a potentiel complet (FP-LMTO) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). L
Dans cette approche, nous avons utilisé I'approximation de la densité locale (LDA) et I'approximation
du gradient généralisé (GGA) pour Ie terme du potentiel d'échange et de corrélation (XC). Nous avons

étudi¢ I’effet de la composition sur les propriétés structurales telles que le paramétre d’équilibre, le
module de compressibilité, 1’énergie du gap, et la masse effective.les déviations de la constante du
réseau et le module de compressibilité qui varie linéairement avec la composition x en fonction de la
loi de Vegard’s ont ét€ observés pour I’alliage temaire Ba$ .y, Seq). On utilisant I’approche de zunger
et ces collegues, les origines microscopiques de la structure de band du paramétre de courbure ont été
détaillées et expliquées. Un accord raisonnable est trouvé de la comparaison de nos résultats avec

d’autres calculs théoriques et expérimentaux.

MOTS CLES: semi-conducteur, FP-LMTO, paramétre de courbure, masse effective.

Abstract:

First-principles calculations have been used to study the structural and electronic properties of
BaS .ySewtemary alloy using full-potential muffin-tin orbital’s (FP-LMTOQ) method within density
functional theory (DFT). In this approach, the local-density approximation (LDA) and generalized
gradient approximation (GGA) are used for the exchange-correlation (XC) potential. The effect of I
composition on lattice parameter, bulk modulus, band gap and effective mass was investigated. The

I deviations of the lattice constant from Vegard’s law and the bulk modulus from linear concentration

dependence were observed for Ba$ ., Sewalloy. The microscopic origins of bowing parameter were
explained using approach of Zunger and co-workers. Accordance is found from the comparison of our
results with other experimental and theoretical calculations.
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