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Abstract

The Study of structural, electronic properties by the augmented plane wave method (FP-LAPW) based
on DFT We used the generalized gradient approximation (GGA) for the exchange-correlation (XC)
potential, moreover the alternative form of the modified Becke-Johnson (mBJ) approximations is also
used for the band structure calculations, we found better results than approximation approximation
(GGA).

These materials are of technological and technical importance because of their direct energy
barrier, for which we use in photovoltaic applications these are useful because we do not have
theoretical or experimental calculations concerning ternary alloys, unlike binary compounds.

Résumé

Etude les propriétés structurale, électronique par la méthode de calcul des ondes planes
augmentées (FP-LAPW) qui se base sur DFT Nous avons utilisé l'approximation du gradient
géneéralisé (GGA) pour le terme du potentiel d'échange et de corrélation (XC) pour calculer les
propriétés structurale, bien que, pour les propriétés électroniques (structure du bande (les gaps)) on
a utilisé ’approximations modifié Becke—-Johnson (mBJ), nous avons trouvé de meilleurs
résultats par comparaison approximation (GGA).

Ces matiéres ont d'importance technologique et technique par sa barriére énergétique directe,
pour cela on utilise dans les applications photovoltaiques ces derniers sont utiles car on ne
dispose pas des calculs théoriques ou expérimentaux concernant les alliages ternaires
contrairement aux composeés binaires.
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