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Abstract

Structural and electronic  properties of the tetragonal structure Sr2GaSbO6
compound have been investigated using a full relativistic version of the full-potential
augmented plane-wave method. The generalized gradient approximation (GGA) is used as an
exchange correlation potential with Perdew—Burk—Ernzerhof (PBE) and Engel-Vosko (EV)
as exchange correlation functional. The lattice parameters (a, c) are optimized and found in
good agreements with the available experimental data. Results are given for bulk modulus B
and the pressure derivative of the bulk modulus B’. Band structure and densities of states
(DOS) of tetragonal Sr2GaSbhO6 have been obtained. The EV-GGA scheme was selected to
obtain better band gap value (1.00 ¢V) as compared to GGA-PBE (0.75 eV).

Résumé

Les propriétés structurelles et électroniques du composé de structure tétragonale
Sr2GaSbhO6 ont été étudiees en utilisant une version relativiste compléte de la méthode des
ondes planes augmentées a plein potentiel. L'approximation de gradient généralisée (GGA)
Perdew - Burk - Ernzerhof (PBE) et Engel - Vosko (EV) comme fonctionnelle de corrélation
d'échange. Les paramétres de réseau (a, ) sont optimisés et trouvés en bon accord avec les
données expérimentales disponibles. Les résultats sont donnés pour le bulk module de volume
B et la dérivée de pression du module de volume B ». La structure de bande et les densités
d'états (DOS) de Sr2GaSbO6 tétragonale ont été obtenues. Le schéma EV-GGA a été
sélectionné pour obtenir une meilleure valeur de bande interdite (1,00eV) par rapport au
GGA-PBE (0,75eV).



