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Resumé

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurelles, elastiques et électroniques
des composeés antipérovskites SrCX3 (X= Nb,Pd,Ru) en appliquant la méthode des ondes
planes (PW) dans le cadre de la theorie fonctionnelle de la densit¢ (DFT). Nous avons
également utilisé I'approximation du gradient genéralisé (GGA) pour les potentiels d'échange
et de corrélation. les parametres des mailles, le coefficient de compression et sa dérivée de
pression ont été calculées et comparés avec les résultats theoriques disponibles. Il a été
constaté qu'il existe un accord entre les propriétés structurelles du cube et les résultats
théoriques. Il existe également une grande convergence lors du calcul des constantes
élastiques, notamment le module d'Young, le module de cisaillement et le module de
compressibilité. La contribution des bandes pour les différentes bandes d’énergie et les

courbes de la densité états TDOS et PDOS ont également été analysées.

Mots clés : propriétés physique, structurales, élastiques, Antipérovskite ,SrCX; (X=

Nb,Pd,Ru) , approximation du gradient généralis¢ GGA.



