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Abstract

This work relates to the theoretical study of the structural and electronic properties of the
compound MgGeAs?2 that crystallizes in a quaternary structure, by means of the density function
theory (DFT) and the methods of calculation "Full-latency and linearly increasing plane-wave
method FP-LAPW™ in the position density approximation (LDA) in order to calculate the
exchange-correlation potential (XC) ) for the compound MgGeAs2 and we used the average
approximation of Brick-Johnson (mBJ) in order to calculate the energy bands and density of
states, and we found improved results compared to the approximation (LDA).

These materials are of technological and technical importance as they have a direct energy barrier

and are therefore used in photovoltaic applications.

Résumé

Le présent travail concerne 1’étude des propriétés structurales et électroniques du compose
MgGeAs2 qui cristallise dans une structure quaternaire, au moyen de la théorie de la fonction de
densité (DFT) et des méthodes de calcul « Full-latency and linearly croissante plane-wave method
FP-LAPW " dans l'approximation de densité de position (LDA) afin de calculer le potentiel
d'échange-corrélation (XC) ) pour le composé MgGeAs2 et nous avons utilisé lI'approximation
moyenne de Brick-Johnson (mBJ) afin de calculer les bandes d'énergie et la densité d'états , et
nous avons trouvé des résultats améliorés par rapport a I'approximation (LDA).

Ces matériaux sont d'une importance technologique et technique car ils ont une barriére

énergétique directe et sont donc utilisés dans des applications photovoltaiques.
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