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Abstract
In This study, we have theoretically studied the structural, electronic and thermodynamic
properties of the perovskite compound RbTa05 by using the full potential linearized augmented
plane wave method (FP-LAPW ) integrated in the Wien2k program within the framework of the
density functional theory DFT, using different approximations of the generalized gradient GGA.
The calculation showed good agreement of the crystal lattice constant, the compressibility
modulus and the first derivative of the compressibility modulus with the available results.
Analysis of the structure of the energy bands and the density of states revealed the
semiconductor nature of the compound. The study of the effect of temperature and pressure on
the crystal lattice size, compressibility modulus and heat capacity in constant volume was
carried out using Debye quasi-harmonic model integrated in Gibss program.
Key words: Perovskite, Wien2k, FP-LAPW, DFT, GGA.
Résume
Dans cette note, nous avons étudié théoriquement les propriétés structurelles, électroniques et
thermodynamiques du composé pérovskite RbTa05 en utilisant la méthode des ondes planes
linéairement incrémentées a plein potentiel (FP-LAPW ) intégrées dans le programme Wien2k
dans le cadre de la théorie de la fonction de densité DFT, en utilisant différentesapproximations
du gradient généralisé GGA. le calcul a montré un bon accord de la constant de réseau cristallin
du module de compressibilité et de la dérivée premiére du module de compressibilité avec les
résultats disponibles. L analyse de la structure des bandes d énergie et de la densité d ‘états a
révélé la nature semi-conductrice du composé. L *étude de | ’effet de la température et de la
pression sur la taille du réseau cristallin, le module de compressibilité et la capacité calorifique
a volume constant a été réalisée a | ‘aide du modele quasi-harmonique de Debye intégré a Gibss.
Mots clés: pérovskite, Wien2k, FP-LAPW, DFT, GGA.



