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Abstract

In this work, we studied the structural,electronic and optical properties of Cd (Si, Ge, Sn) P2
using density functional theory (DFT) based on the full-potential linear augmented plane
wave (FP-LAPW) method, To treat the exchange-correlation potential for the totale energy
calculations, the approximation (LDA) by Walter Cohen was used. Additionally, the modified
(TB-mBJ) potential approximation, which successfully corrects the band-gab problam, was
used for the band structure calculations. The calculated lattice constant and band-gapValues
for these alloys are in good agreement with the available theoretical and experimental data.
The dielectric function and absorption coefficient are calculated to investigate the optical
properties . Electronic and optical properties reveal that these alloys should be very useful for,
application in photonics, optoelectronics and optics.

Keywords: Cd (Si, Ge, Sn) P2, FP-LAPW, DFT, Band structure, TB- mBJ, Optoelectronics.

Laile

ik o235l Cd(Si, Ge, SN) P2 <l all & guiall 5 a5 ySIY) ey il Gailadll 2l 53 Ll Jaal) 134
Aallaal 5 (FP-LAPW) JalSll 55U 5 Liad sl ial) 4y ginaall ) 5Y) 48y 5k aladinly (DFT)AEESH 44
AL=YL Walter Cohen Al sy (LDA) < aladiul o3 ditall  Jea) clual Jaliial) Jals j¥) cllsa)
o) A8l 8 gad a5 Ay sl Cul gl i 48U 5 g8 sl (TB-MBJ) i aladiadl 2 iy )
cabatia¥) Jalaa 5 il s O al Jabao oo 5 LS Aalial) gy yail 5 4y ylail) il g hasm (380 55 LSyl
A puall liplail lan Sahe LS jall 038 (o Al 54 yKIY) (alliadll C4IS Ny 4 sl Gailadl)
A gum g JSIYI

A gl il 5 A (TB-mBJ ¢l 4x «Cd (Si, Ge, Sn) P2, FP-LAPW, DFT :dsalidall cilalsl)

Résumé

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés, structurales, électroniques et optique de Cd
(Si, Ge, Sn) P2 en utilisant la théorie fonctionnelle de densité (DFT) basée sur la méthode
d’onde plane augmentée linéaire (FP-LAPW). Pour traiter le potentiel d'échange-corrélation
pour, les calculs d'énergie totale, I’approximation (LDA) de waler cohen a été utilisée. De
plus, I'approximaton potentialle de (TB-mBJ) modifiée, qui corrige avec succés le probléme
de bande interdite, a été utilisée pour les calculs de structure de bande. Les constantes de
réseau calculées et les valeurs de bande interdite pour ces alliage sont en bon accord avec les
données théoriques et expérimentales disponibles. Ainsi que fonction diélectrique et le
coeffitient d’absorption sont calculés pour étudier les propriétés optiques. Les propriétés
électroniques et optique révélent que ces alliages sont trés utiles pour des application en
photonique, optoélectronique et optique.

Mots Clés : Cd (Si, Ge, Sn) P2, FP-LAPW, DFT , structure de bande , TB-mBJ,
optoélectronique.
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