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K1 8f 0.4666 0.467 0.3152 & 0.3132  0.1087  0.1135
K2 8f 0.2826 0.286 0.0642 0.061 0.3818 @ 0.3876
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Résume
Dans ce travail en a eftectue une étude théorique pour le composé KAlTe, ,
avec la méthode des pseudo-potentiels dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle
de la densité des propriétés structurales et électroniques, en utilisant 'approximation
du gradient généralis¢ GGA. L’étude montre que le composé kalogénure est un
semi conducteur avec un gap énergétique direct égal a 1.49eV, avec une structure
stable monoclinique.
Abstract
In this work a theoretical study was performed of the KAlTe, compound,
with the pseudo-potentials method within the framework of density functional
theory DFT of the structural and electronic proprieties, using the generalised
gradient approximation GGA. The study confirm that the calogenure compound
KAlTe, is a semi conductor with a direct energetic gap equal to 1.49¢V, and a stable

monoclinic structure.
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