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Dans ce travail, nous Nous avons une étude théorigue des propriétés
structurelles et électroniques du composé RoNbOs.Le but du travail déterminée
constante du réseau cristallin, le parametre de compressibilité et la premiere
dérivée, ainsi que de calculer les propriétés éectroniques (structure des bandes
(les gaps), la densité d’ éats totale et partielle).A cette fin, en utilisant la
méthode des ondes planes augmentées linéaires a plein potentiel FP-LAPW qui
est incorpor ée dans le code WIEN2K dans le cadre général de la théoriedela
fonctionnéelle de la densité (DFT)Le modéle de Debye quasi-harmonique a été
utilisé pour explorer les dépendances en température et en pression de certains
parametr es physiques macroscopiques pour e RoNbO3

In this paper, we present and discuss the results of first-principles
calculations of the structural, electronic and thermodynamic properties of the
RbNbO;. The caculated band structure reveas a semiconductor character of
RbNbOs. The quasi-harmonic Debye model was used to explore the temperature
and pressure dependencies of certain macroscopic physical parameters for
RbNbO:s.
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