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Abstract

This note aims to study the structural and electronic properties of SrZrS3 and CaZrS3 compounds.
which is crystallized in an existing thombic structure, by means of density function theory (DFT)
and computational methods "the method of linear increase of plane waves and full potential, and
using the density approximation of LDA and GGA position in order to calculate the exchange-
correlation potential (XC) of the compounds.

SrZrS3 and CaZrS3 We used the Brick-Johnson (mBJ) velocity approximation to calculate the
energy bands and the density of states and found improved results compared to the LDA and GGA
approximation. It turns out that the studied CaZrS3 and SrZrS3 perovskite type semiconductor
compounds are very good candidates for future applications in photovoltaic applications. .

Résumé

Cette note vise a ¢tudier les propriétés structurales et électroniques des composés SrZrS3 et
CaZrS3. Qui est cristallisé dans une structure thombique existante, au moyen de la théorie de la
fonction de densité (DFT) et des méthodes de calcul "la méthode d'augmentation lin€aire des ondes
planes et du plein potentiel, et en utilisant I'approximation de densité de position LDA et GGA afin
de calculer le potentiel d'échange-corrélation (XC) des composés.

SrZrS3 et CaZrS3 Nous avons utilisé I'approximation de vitesse 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 l'approximation de LDA et GGA. Il s'avére que les composés semi-conducteurs de type
pérovskite CaZrS3 et SrZrS3 étudiés sont de trés bons candidats pour de futures applications dans

les applications photovoltaiques. .
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