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Abstract

In this work,we study the structural and electronig properties of alloys
HfX, (X='S, Se, Te) using the function density theory (DFT) as well as
the linearly increased flat wave method with full potential (FP-LAPW),and
to address the exchange and bond latency.to calculate the total energy ,
a new version of the generalized gradient approximation (GGA-PBEsol)
integrated into the Wien2k program was adopted. The calculated crystal
structure parameters for the base state are in good agreement with the
available experimental and theoretical data . regarding the electronic
properties , we found that the inclusion of a TB-mBJ functional
approximation for treatment the exchange and correlation potential
improves the description of the electronic structure . we found thet the
HfS, and HfSe, semiconductors have an indirect energy sepaeation of
1.61 eV and 1.037 eV on the triple while the HfTe, sub-metallic



Masters key words : DFT , Network constants , electronic properties ,
HfX, (S,Se, Te=X) , (GGA-PBEsol) , TB-mBJ

Résumeé

Dans ce travail , nous étudions les propriétés structurelles et
électroniques des alliages HfX, (X=S, Se, Te) en utilisant la théorie de
la densité de fonction (DFT) ainsi que la méthode des ondes planes
linéairement augmentées a plein potentiel (FP-LAPW) et pour traiter les
potentiels d’échange et de corrélation pour calculer Energie totale une
nouvelle version de l'approximation de gradient généralisée (GGA-
PBEsol) intégrée au programm Wien2k a étéadoptée . les paramétres de
structure cristalline calculés pour I'état de base sont en bon accord avec
les données expérimentales at théoriques disponibles . concernant les
propriétés électroniques , nous avons constaté que linclusion d’une
approximation fonctionnelle TB-mBJ pour un traitement de latence
I'échange et la corrélation améliorent la description de la structure
électronique . nous avons constaté que HfS, et HfSe, sont des semi-
conducteurs avec une séparation d’énergie indirecte de 1.61 eV et

1.037 eV respectivement , tandis que HfTe, est un semi métal .

Mots clas : DFT, Constantes de réseau , Proprieties électroniques , HfX,
(S,Se, Te=X), (GGA-PBEsol), , TB-mBJ



