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Abstract:

In this work, we made a contribution to a theoretical study of the structural, electronic
and optical properties of TiX2 (X = Te, Se, S) compounds, using first principle computations in
the framework of density functional theory (DFT), using the method of augmented plane
waves with full potential(FP-LAPW). The exchange-correlation effects were treated within the
new version of the generalized gradient approximation Perdew —Burke —Ernzerhof for solids
(GGA-PBEsol) integrated into the Wien2k software. The calculated equilibrium structural
parameters agree well with the available experimental and theoretical data. Regarding the
electronic and optical properties, we found that the TiSe, and TiTe, compound are semi-
metallic materials while TiS;is semiconductor with an indirect gap of 0.194eV .

Keywords: first principle calculations, structural properties, electronic structure, optical
properties, TiX2(X=S,Se,Te ).

Résumé:

Dans ce travail, nous avons apporté une contribution a une étude théorique des
propriétés structurales, électroniques et optiques des composés TiX2 (X = Te, Se, S), en
utilisant les calculs du premiers principe dans le cadre de la théorie fonctionnelle de la densité
(DFT), en utilisant la méthode des ondes planes linéairement augmentées avec le potentiel
complet (FP-LAPW). Les effets d'échange et de corrélation ont été traités par la nouvelle
version de |'approximation généralisée du gradient généralisé Perdew —Burke —Ernzerhof
modifié pour les solides (GGA-PBEsol) intégrée au logiciel Wien2k. Les paramétres structuraux
d'équilibre calculés concordent bien avec les données expérimentales et théoriques
disponibles. En ce qui concerne les propriétés électroniques et optiques, nous avons constaté
gue les composés TiSe2 et TiTe2 sont des matériaux semi-métalliques tandis que TiS2 est un
semi-conducteur avec un gap indirect de 0,194eV.

Mots-clefs : calcul premier principe, propriétés structurales, structure électronique,
propriétés optiques, TiX2(X=S,Se,Te)



