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Résumé :

Dans ce travail, nous avons étudi¢ les propriétés structurales, élastiques et
thermodynamique de semi-conducteurs InX (P, Sb) a pression nulle. Les calculs ont été
effectués par la méthode des pseudos potentiels et des ondes planes (PP-PW) implémentée
dans le code abinit qui se base sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Nous
avons utilisé I'approximation de la densité locale (LDA) pour le terme du potentiel d'échange
et de corrélation (XC). Ainsi, nous avons utilis¢ la Théorie de Perturbation de la
Fonctionnelle de la Densité (DFPT) pour le calcul des constantes élastiques. Les propriétés
thermodynamiques ont été explorées avec le programme GIBBS qu’est basé sur le modele
quasiharmonique de Debye). Les résultats de notre simulation ont été interprétés et comparés
aux résultats théoriques et expérimentaux disponibles.

Mots clés : calcul Ab-initio, Semi-conducteurs, la méthode de pseudo-potentiel, DFT,
DFPT, GIBBS semi-conducteurs de type III-V, constantes €lastiques, thermodynamique.

Abstract:

In this work, we have studied the structural, elastic and thermodynamic properties of
semiconductor InX (P, Sb) under zero pressure. one, have been investigated by employing
first principles methods, using the plane wave pseudo potential calculations (PP-PW)
implemented in the abinit package within density functional theory (DFT) and the local
density approximation (LDA) for the term of the potential for exchange and correlation
(XC). We used the density functional perturbation theory (DFPT) for the calculation of
elastic constants. The thermodynamic properties
have been investigated by using the GIBBS program which is based on the quasi-harmonic
model of Debye. The results of our simulations are performed and compared to experimental
and theoretical results when available.

Key words: Ab-initio calculation, the method of pseudo-potential, DFT, DFPT,GIBBS
semiconductor of III-V type, Elastic Constant, Thermodynamic, .
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