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Résumé

En utilisant la méthode des ondes planes et du pseudo-potentiel PP-PW, qui est basée
sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), le code abinit a été utilisé pour
étudier les propriétés structurelles, électroniques et optiques des semi-conducteurs BN
et AIN en utilisant I'approximation GGA dans la phase de sulfure de zinc .La structure
des bandes d'énergie et la densité des états obtenus ont montré que BN et AIN sont des
semi-conducteurs indirects, et il a été constaté que les résultats obtenus pour les
propriétés électronique et optiques, sont cohérents avec les calculs théoriques
antécédents

Mots clés : théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), méthode des ondes planes
pseudo-potentielles (PP-PW), code abinit, approximation généralisee du gradient
(GGA), propriétés structurales, propriétés électroniques, propriétés optiques, AIN, BN

Abstract

Using the plane wave and pseudopotential method PP-PW, which is based on density
functional theory (DFT), the abinit code was used to study the structural, electronic and
optical properties of BN and AIN semi-conductors using the GGA approximation in the
zinc sulfide phase. The obtained energy band structures and density of states showed
that BN and AIN are indirect gap semiconductors, and it was found that the results
obtained for the electronic and optical properties are consistent with previous
theoretical calculations.
Key words: density functional theory (DFT), pseudo-potential plane wave method
(PP-PW), abinit code, generalized gradient approximation (GGA), structural properties,
electronic properties, optical properties, AIN, BN



