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Abstract :

Our study focuses on the category of double semi-Heusler compounds made
from multifunctional materials. The main objective of our research is to
investigate the structural, electronic, and optical properties of the double semi-
Heusler compounds Nb2Sn20sPd and Nb2Sn20sPt. We compute these
properties using the linearized augmented plane wave method with full-potential
(FP-LAPW) pseudopotentials based on density functional theory (DFT),
implemented by the Wien2k code. We employ the local density approximation
(LDA) and the generalized gradient approximation (GGA) to calculate the total
energy, as well as the mBJ approximation to compute electronic and optical
properties. The results indicate that the double demi-Heusler compounds exhibit
semiconductor behavior, based on indirect energy band gaps. Density of states
diagrams show that d states play a significant role in the valence and conduction
bands of Pt, Pd, Nb, Os, and Sn atoms. Additionally, optical properties are
considered, such as the dielectric function, refractive index, reflection spectrum,
optical conductivity, and energy loss function.

Keywords: DFT, Structural properties, Energy gap, Density of states, Optical properties,
Double semi-Hessler

Résumeé :

Notre mémoire se concentre sur la catégorie des composes semi-heusleriens
doubles fabriqués a partir de matériaux multifonctionnels. L'objectif principal de
notre recherche est d'étudier les propriétés structurales, électroniques et optiques
des composes semi-heusleriens doubles Nb2Sn20sPd et Nb2Sn20sPt. Nous
calculons ces propriétés en utilisant la méthode des ondes planes linéaires et des
pseudopotentiels tout-corps (FP-LAPW) basée sur la théorie de la fonctionnelle
de la densit¢ (DFT), mise en ceuvre par le code Wien2k. Nous utilisons
I'approximation de la densité locale (LDA) et I'approximation généralisée du
gradient (GGA) pour calculer I'énergie totale, ainsi que l'approximation mBJ
pour calculer les propriétés électroniques et optiques. Les résultats indiquent que
les composés semi-heusleriens doubles présentent un comportement semi-
conducteur, basé sur les lacunes indirectes en énergie. Les diagrammes de
densité d'états montrent que les états d jouent un réle important dans les bandes
de valence et de conduction des atomes de Pt, Pd, Nb, Os et Sn. De plus, les
propriétés optiques sont prises en compte, telles que la fonction diélectrique,
I'indice de réfraction, le spectre de réflexion, la conductivité optique et la
fonction de perte d'énergie.



Mots-clés: DFT, propriétés structurelles, écart d'énergie, densité des états,
Propriétés optiques, Double semi-Hessler
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