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Résumé:
Cette étude porte sur les propriétés structurales, électroniques, optiques,
élastiques et thermoélectriques du composé pérovskite cubique KCdBrj.
L’objectif de ce travail est d’examiner certaines propriétés de ce matériau afin

d’évaluer son potentiel pour des applications électroniques, optoélectroniques et

thermoélectriques.

77



I

La méthode des ondes planes augmentées linéairement avec potentiel complet
a eté adoptée dans le cadre de la theorie de la fonctionnelle de la densité (DFT),
en utilisant le programme Wien2k avec les approximations GGA et mBJ. Les
résultats obtenus montrent une bonne concordance avec les données de

référence, et les calculs structuraux confirment la stabilité du composé.

L’analyse électronique révele que le matériau est un semi—conducteur avec
une bande interdite indirecte de 2,34 eV. Par ailleurs, les propriétés optiques
indiquent un coefficient d’absorption élevé, avoisinant 10+ cm™. Ces résultats
suggerent que le composé étudié possede des caractéristiques prometteuses

pour les applications optoélectroniques et thermoélectriques.
Abstract:

This study focuses on the structural, electronic, optical, elastic, and
thermoelectric properties of the cubic perovskite compound KCdBr;. The
objective of this work is to investigate some of the material's properties in order to
evaluate its potential for use in electronic, optoelectronic, and thermoelectric

applications.

The full-potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method was

employed within the framework of Density Functional Theory (DFT), using the
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Wien2k software, with the GGA and mBJ approximations. The obtained results
show good agreement with reference data, and the structural calculations confirm

the stability of the compound.

Electronic analysis reveals that the material is a semiconductor with an indirect
band gap of 2.34 eV. Additionally, the optical properties indicate a high
absorption coefficient, close to 10+ ecm™. These findings suggest that the studied
compound possesses promising characteristics for optoelectronic and

thermoelectric applications.

79



