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Résume
Nous avons étudié dans ce travaille une étude théorique sur matériaux
pérovskite en utilisant la méthode des ondes planes Augmentées
linéarisées potentiel total (FP-LAPW) basée sur la théorie de la
fonctionnelle de la densité (DFT), implémenté dans le code wien2k,
pour déterminer les propriétés structurales, électroniques et optiques
du composé CsCdF;. Le potentiel d’échange et de corrélation est traité
par différents approximations (GGA-mbj). Cette étude nous a permet
de comprendre les propriétés électroniques, élastique et optiques, les
résultats obtenus sont en accord avec douter résulta théorique et
expérimentaux.
abstract
We have studied in this work a theoretical study on perovskite
materials using the Linearized Total Potential Augmented Plane Wave
(FP-LAPW) method based on Density Functional Theory (DFT),
implemented in the wien2k code, to determine the structural,
electronic and optical properties of the CsCdF; compound. The
exchange and correlation potential is treated by different
approximations (GGA-mBJ). This study has allowed us to understand
the electronic, elastic and optical properties, the results obtained are in
agreem ith doubtful theoretical and experimental results
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