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1927 4 (Julius Robert Oppenheimer) sl < 95 ousl 25 (Max Born) ¢iuse
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H, =T, + Vo + Vop (11.5)
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Y. () ()
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Elp] = Ts[p] + Vexelp] + Uylp]l + Exclp] (11.10)

e
Alelite e by €I AT el &l Te[p] o
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g IV G e sl oSU Jeliill A8 o g s 5 & Uy[p] .
il 5 Aol 59 o Laif 5 188 Uzaly 5 1 e Gl Y ) ol WV 5 Qo &8 By - [p] o

Exc(p) = Ex[p] + E¢lp] (11.10)
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P(r) = Verr(p) = Vexelp(M] + Vylp(] + Vxclp(M]  (11.11)
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;\,,d‘”m\‘!\ PETAN(] Glwa 3
s FSIY1 IS0 g el 5l e 5o g I (o B SSIY1 GRS s

N
p() = ) 1P (11.13)

AL 5 ¢ p ALY e Jladll ) sl ading Gun) ranl Lgany o adiad ¥alaal) sda Y 15k
Db LS (BLuaY) A1 Ay pla Leda oy ¢ () gl e e ) g0y adiad Al doa gal) Jsall e aaiad
Pin. 4l sl A 5 i<l AAUS (padty 1o
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v

!

- (Kohn-Sham)oLi-cs S illes s
Hyspi(r) = &5¢:(r)

l

v

Pout

ALt (8 5S Ul Jabaae : (1LIT) JS&

i ) 9 Jall) ABUal 4y 8ty J) galt ABNiAY) £1 631 6,11
038 (a1 (35 ¢Bye Bl Y1 5 Jalail) A8Uay dualaldl dpipds o)) Allall il 311 (g o) 53l B2c 2 53
2oh Lo LS by )
LDA o gl 4368 oy 85 1.6.11
13 5 S8 a8 [15] Jalai ¥y Joill 48Ul iy 5l Jaal Ga(LDA) o sall AUy 58 2]
Aic) &5 385 [16] oailaie <l 5 3iSY le AES, i aUai) 3 5 SV 2SS Jlagind e c il
p b LS dalii )W) 5 Jalall Aalas Jal 01965 4 aldig (58 i pka (g = hall 13a
BRI = [Ip@ew@)dr (11.14)
Cdsa e € [(r)] B e i
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GGA aaral) 7 il qu &5 2.6.11
il 300 ALY it ¢ (LDA Yoo ) RS Cy il s 58 (GGA) ol gl 5
Ll )Y 5 Jall) d8de i€ Wl Vp (1) Lea s p(77) A s iSIY) A8ESY (o JST AN 35 ST
 [19][18] 4 (<30 GGA wu s o

s SUl) JSEIL aendl & il 8 dalii HY) Jal A8Dle (S 4

B (o) = [ Son Wpddr  (11.17)
A g iKY A8 = x5 V(1)
-l A by S5l o3 el G e ¢ p2diall GGA i g 58 e f Al adiad G
Lyl s¢(Perdew and Wang - PW91)[21] &) a8 524w <u 8k (Lee, Yang and Parr)[20]
[22] (Perdew-Burke-Ermnzerhof - PBE). < g2 31—l ji- 933 jm <
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(Full-Potential Method) Jels!) &y g8l <iglad 1.7.11
O ¢SS 5 Bl g ) I 8 Lay ¢ ltie ) 8 i s ST aes 34T e 38 Hhall o34 aaia
Loy 8 shall (shalia moan (8 Aalle A8y g ISIY) () g Jat iy . gl (o 9aSH JSE A 8
Ll 30y 3iad) 4 ghesall il gl 48 5k 48 5kl o2 cliph el e 3)s dilaie ol &
ol b et U (Linearized Augmented Plane Wave — LAPW)

WIEN2K.[20] Jie

a3, hal) @l e

Iy )l 3 s Alle By

8l il a8 i g JISIY) a5 10 A28 Ad yre alla Al al i) Al jal dilia
(Pseudopotential Method) <&l 3! ¢ sasl csbead 2,711
48) Jlad () 5aSs QB 5 i) 530 il 5l Jlagiad 33yl g Sllual) Jasai 25 e L) 138 3
el clelall 8 ulul gl caali ) ESal) Gl <)) e dai Sl oo seS
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Al 811
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Résumé

Le composé CsTiOs est considéré comme un matériau prometteur pour les
applications ¢lectroniques et optiques en raison de ses propri€tés remarquables.
Dans ce travail, ses propriétés structurales, électroniques et optiques ont été
¢tudiées en utilisant la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), la méthode
des ondes planes et l'approximation des pseudopotentiels. Les résultats ont
montré une bonne concordance avec les études précédentes en ce qui concerne
la constante de réseau et le module de compressibilité. L'étude a également
révélé que CsTiOs est un semi-conducteur et qu'il posséde des propriétés
optiques notables telles que la fonction diélectrique, le pouvoir réfléchissant et
le coefficient d'absorption, ce qui le rend adapté aux applications en €électronique
et en optoélectronique.

Abstract

The compound CsTiOs is considered a promising material for electronic
and optical applications due to its outstanding properties. In this work, its
structural, electronic, and optical properties were studied using Density
Functional Theory (DFT), the plane-wave method, and the pseudopotential
approximation. The results showed good agreement with previous studies in
terms of lattice constant and bulk modulus. The study also revealed that CsTiOs
1s a semiconductor and possesses notable optical properties such as the dielectric
function, reflectivity, and absorption coefficient, making it suitable for
electronics and optoelectronic applications.
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