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Résumé :

L’objectif de cette thése est d’étudier les propriétés structurales et ¢élastiques de 1’alliage
InSbxP1.x dans la phase zinc blende par les méthodes du premier principe. Nos calculs sont basés
sur la méthode des pseudo-potentiels et ondes planes (PP-PW), basée sur la théorie fonctionnelle
de la densité (DFT) dans I'approximation de la densité locale (LDA) sous le rapprochement de
cristal virtuel (VCA) et la théorie des perturbations de la fonctionnelle de la densité (DFPT). Nos
résultats sont, d’une part, en bon accord avec les résultats expérimentaux et Théoriques
disponibles, et d’autre part constituent une fiable prédiction.

Mots clés : calcul Ab-initio, Semi-conducteurs, la méthode de pseudo-potentiel, DFT, DFPT,

semi-conducteurs de type I11-V, constants élastiques.
Abstract:

The objective of this thesis is to study the structural and elastic of the InShxPix alloy
properties in both zinc blend phase with ab-initio methods. Our calculations are based on the
method of the pseudo-potentials and plane waves (PP-PW), Our study is based on functional
theory (DFT) in the local density approximation (LDA) under the virtual Crystal approximation
(VCA) and the density functional perturbation theory (DFPT). On the one hand, our results are in
agreement with the available experimental results and theoretical, and on the other hand are a
reliable prediction.

Key words: Ab-initio calculation, the method of pseudo-potential, DFT, DFPT, semiconductor of
I11-V type, Elastic Constant.
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