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Abstract :

Laves phases is the key to new technology. They are seriously considered in many
practical applications. .

In this work, we will presented the study of structural, electronic and elastic properties of
Laves phase based on rare earth type BaM2 (M = Rh, Pd, Pt). For this, we used the method of
linear augmented plane wave (FPLAPW) based on density functional theory (DFT).

We studied the structural properties, we calculated the formation energy to prove the
existence of these compounds experimentally and the cohesive energy to determine the
energy required to disassemble into its component parts, then the electronic properties. And
finally, we calculated the elastic constants.
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Résumé :

Les phases de laves sont la clé de la nouvelle technologie. Ils sont sérieusement pris en
considération pour de nombreuses applications pratiques.

dans ce travail; Nous allons présenter l'étude des propriétés structurales, électroniques et
élastiques des phases de Laves à base de terre rare BaM2 (M = Rh, Pd, Pt). Pour cela, nous
avons utilisé la méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FPLAPW) basé sur La
Théorie de la Fonctionnelle de la Densité (DFT).

Nous avons étudié les propriétés structurales, puis l'énergie de formation pour prouver
l'existence de ces composés expérimentalement et l'énergie de cohésion pour déterminer
l'énergie nécessaire pour le désassembler en ses parties constituantes, ainsi que les propriétés
électroniques. Et enfin, nous avons calculé les constantes élastiques.
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:ملخص

Les phases de lavesمختلففيلاستعمالھاالجدمحملعلىالموادھذهتأخذوقد.الحدیثةالتكنولوجیامفتاحھي
.العملیةالتطبیقات

phases de lavesBaM2موادلبعضةینووالإلكترونیة والمرالبنیویةفي ھذا العمل قمنا بدراسة الخصائص 
(M = Rh, Pd, Pt) خطیاالمتزایدةالمستویةالأمواجلھذا استخدمنا طریقة. النادرةالأرضعناصرعلى أساس

(FPLAPW)الدالیةثافةكنظریةعلىترتكزوالتي. (DFT)

،)المرونةثوابت(والمیكانیكیة)و التماسك تشكیلالطاقة ،الصلابةثابت،الشبكةثابت(البنیویةالخواصحساببقمنا 
).الحالاتوكثافةالطاقةعصبات(الإلكترونیةالخواصبالإضافة إلى 

.المرونةثوابت،phases de laves،البنیة البلوریةالدالیة،ثافةكنظریة:الكلمات الرئیسیة


