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Abstract

In this work, we have studied the Structural, electronic, elastic and mechanical properties of the
compounds BeX (BeS, BeSe) In the structure of Zinc blende.
All calculations were performed by the first principles calculations using the plane wave pseudo
potential (PP — PW) based on the density functional theory DFT implemented in the Abinit code,
for the exchange correlation function we used the generalized gradient approximation GGA of
Perdew—Burke—Ernzerhof (PBE). Our results are in agreement with the available theoretical data
that use the same arithmetic methods; It also showed acceptable agreement with the experimental
values. The results of the calculations showed that the studied compounds belong to the family of

semiconductors with indirect gaps I' — X. The values of the elasticity coefficients C;; and their

related properties are consistent with the theoretical results available in previous scientific
publications.

Key words: The method of pseudo-potential and plane wave PP-PW, DFT, GGA, Abinit, Ab-
initio calculation, semiconductor of 11-VI type, Elastic Constant.

Résumé

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques, élastiques et
mécaniques des composés BeS et BeSe dans la structure du zinc blende. Tous les calculs ont été
effectués selon les calculs ab-initio en utilisant la méthode des ondes planes et pseudo-potentielles
PP-PW, basée sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) implémentée dans le code
Abinit. Pour la fonction d'échange et de corrélation, nous avons utilisé I'approximation de gradient
généralisée GGA, nos résultats sont en accord avec les valeurs théoriques disponibles qui utilisent la
méme méthode de calcul, et ont également montré un accord acceptable avec les valeurs
expérimentales. Les résultats des calculs ont montré que les matériaux étudiés sont des semi-
conducteurs a gap indirecte I'-X. Les valeurs des coefficients d'élasticité C;; et leurs propriétés
associées sont cohérentes avec les résultats théoriques disponibles dans les publications
scientifiques précédentes.

Mots-clés : la méthode des pseudo potentiels et ondes planes, théorie de la fonctionnelle de la
densité, GGA, Abinit, calculs du premier principe, semi-conducteurs de type II-VI, constantes
d'élasticité.
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