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Résumé:

Nous avons présentés Dans ce travail, une étude théorique par modélisation des
propriétés structurales, électroniques et thermodynamiques du composé KAg,SbS; ont
utilisons la méthode des Ondes Planes Linéairement Augmentées avec Potentiel total (FP-
LAPW) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Le calcul a été
effectué en utilisant I'approximation du gradient généralisé Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) et
Engel-Vosko (EV) intégrer dans le code WIEN2K pour le potentiel d'échange-corrélation. Le
résultat obtenu est raisonnable et se compare bien avec les données expérimentales et d'autres
calculs. Nous avons étudie les propriétés structurales telles que le paramétre d’équilibre, le
module de compressibilité et la capacité calorifique le coefficient.

Mots-clefs : KAg2ShS4 ; DFT ; propriétés thermodynamiques ; Wien2K.
Abstract :

The structural, electronic and thermodynamic properties of KAg2SbS4 compound
have been investigated. The calculations have been performed using the full-potential
linearized augmented plane wave plus local orbitalsmethod. The exchange-correlation
potential has been treated using the generalized gradient approximation (GGA) as
parameterized by both Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) and Engel-Vosko (EV). The lattice
parameters (a, c) are optimized and found in good agreements with the available experimental
data. Results are given for bulk modulus B and the pressure derivative of the bulk modulus B".
Based on the quasi-harmonic Debye model, the thermodynamic properties of the material in
question have been predicted taking into account of the lattice vibrations. The variations of
the volume unit cell, bulk modulus, heat capacity and Debye temperature as a function of
pressure and temperature are computed. Our findings show that external effects such as
temperature and pressure are highly effective in tuning some of the macroscopic properties of
the compound under load.

Keywords : KAg2ShS4 ; DFT ; thermodynamic properties ; Wien2K.
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