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Résume :

Cette etude porte sur les propriétés structurales, electroniques, optiques, elastiques
et thermoélectriques du composé pérovskite cubique KCdBr3. Le but de ce travail
est d'étudier certaines des propriétés du composé KCdBr? en vue de la possibilité
d'utiliser ce composé a I'étude dans des applications optoélectroniques,
photovoltaiques et thermoeélectriques., pour ce but, on a utilisé la méthode des ondes
planes linéarisées avec le potentiel complet, qui a été implémentée dans le
programme Wien2K dans les approximations de (GGA) et (mBJ). Les résultats de
la recherche concordaient avec les résultats disponibles et les calculs de la structure
de la bande électronique ont indigué que le composeé étudié est un semi-conducteur
avec une bande interdite indirecte de (2.34 eV). De plus, il a été constaté que ce
composé a un coefficient d'absorption proche de (10%cm™). Les propriétés optiques
et thermoeélectriques étudiées du compose a I'étude indiquent que ce matériau peut
étre un bon candidat pour des applications optoélectroniques, photovoltaiques et
thermoélectriques.

Summary :

This study focuses on the structural, electronic, optical, elastic and thermoelectric
properties of the cubic perovskite compound KCdBr3. The purpose of this work is
to study some of the properties of the compound KCdBr® with a view to the
possibility of using this compound under study in optoelectronic, photovoltaic and
thermoelectric applications. For this purpose, the method used is linearized
augmented waves planes with the full potential, which has been implemented in the
Wien2K program in the approximations of (GGA) and (mBJ). The search results
were consistent with the available results and electronic band structure calculations
indicated that the investigated compound is a semiconductor with an indirect
bandgap of (2.34 eV). Moreover, it was found that this compound has an absorption
coefficient close to (10%cm™). The studied optical and thermoelectric properties of
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the compound under study indicate that this material may be a good candidate for
optoelectronic, photovoltaic and thermoelectric applications.
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