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Abstract

In this work, we present a theoretical study of the structural, electronic and thermodynamic
properties of cubic CsTaOj3 using linearly increasing plane waves and full potential within
the framework of density function theory DFT in approximation of GGA, EV-GGA and TB-
mBJ integrated in Wien2K software. The retina constant and compressibility factor were
calculated and the compressibility parameter derivative, the obtained results are in agreement
with the available data. Regarding the electronic properties, we found that the compound has
a direct energy gap semiconductor behavior. In addition, the effect of temperature and
pressure on physical properties such as (volume, compressibility modulus and heat capacity
at constant volume) was verified.

Keywords : DFT , Wien2K , semi-conducteur , thermodynamic

Résumé

Dans ce travail, nous présentons une etude théorique des propriétés structurelles,
électroniques et thermodynamiques du CsTaO; cubique en utilisant des ondes planes
linéairement croissantes et le plein potentiel dans le cadre de la théorie de la fonction de
densité DFT en approximation de GGA, EV-GGA et TB-mBJ intégrés dans Logiciel
Wien2K. La constante de rétine et le facteur de compressibilité ont été calculés et la dérivée
du parametre de compressibilité, les résultats obtenus sont en accord avec les données
disponibles. En ce qui concerne les propriétés électroniques, nous avons constate que le
composeé a un comportement semi-conducteur a bande interdite directe. De plus, I'effet de la
température et de la pression sur les propriétés physiques telles que (le volume, le module de
compressibilité et la capacité calorifique a volume constant) a été verifié.

Mots-clefs : DFT , Wien2K , semi-conducteur ,thermodynamique
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