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Abstract
In this work, we have studied the optoelectronic and structural properties of the
binary semiconductor crystallized in the NaCl phase. The aim of this project is the
investigation of physical properties such as the equilibrium lattice parameter, density of
state, energy gap, electronic charge density, ionicity, , refraction index, dielectric

function...etc. We have used the FP-LAPW method.

The equilibrium lattice constants is in agreement with the available experimental results.
Results obtained for band structure using GGA-EV show a significant improvement over

other theoretical work and are closer to the experimental data.

Résumé

Dans ce travail, nous avons présenté une ¢tude théorique sur les propriétés
structurales et optoélectronique des cristaux semi-conducteurs cristallisant dans la structure
NaCl (cubique). Le but du travail est I’investigation des parametres physiques tels que le pas
de réseau a I’équilibre, la densité d’état, la structure de bande électronique, la densité de
charge électronique, I’ionicité, 1'indice de réfraction, la fonction diélectrique, Ccefficient
d’absorption ...etc. La méthode de calcul utilisée c’est FP-LAPW qui est incorporée dans le
code WIEN2K dans le cadre général de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Les
valeurs du paramétre de réseau d’équilibre est en accord avec les résultats expérimentaux
disponibles. Les résultats obtenus pour structure de la bande en utilisant GGA-EV montrent
une amélioration considérable par rapport aux autres travaux théoriques et sont plus proches

aux données expérimentales.
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