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Résume
Dans ce travail, nous avons eftectué une étude théorique sur les propriétés
structurelles, électroniques et optiques de KMgF3, ou la constante cristalline a
1'équilibre, la constante de compressibilité et sa dérivée par rapport a la pression,
la densité d'état et la structure des bandes d'énergie ont été calculées en utilisant
la méthode FP-LAPW incorporée dans le programme WIEN2K dans le cadre
de la théorie de la densité fonctionnelle (DFT)avec les approximations GGA et
mBJ. Nous avons constaté que le composé se comporte comme un isolant avec
un gap de 6.990eV et 10.867¢V respectivement. Les propriétés optiques sachant
que la constante diélectrique, l'indice de réfraction et le coefticient d'extinction
sont analysées et discutés. Les résultats obtenus ont montré que l'approximation

de mBJ donne des résultats proches de ceux obtenus expérimentalement.

Abstract
In this work, we have carried out a theoretical study on the structural,
electronic and optical properties of KMgF3, where crystal constant at
equilibrium, the compressibility constant and its derivative, the state density and
the energy band structure have been calculated using the FP-LAPW method
incorporated in the WIEN2K program within the functional density theory
(FDT) with the approximations GGA and mBJ. We found that the compound
behaves as an insulator with a gap of 6.990eV and 10.867eV respectively. The
optical properties such as the dielectric constant, refractive index and extinction
coefficient are analyzed and discussed. The results obtained showed that

approximation of mBJ gives results close to that obtained experimentally.
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