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Abstract

By the method of linearized augmented plane waves with total potential (FP-LAPW)
which based on density functional theory (DFT). We studied the structural, electronic, magnetic
and elastic properties in generalized gradient approximation (GGA) (Y =Ti, V and Z = Al, As)
in the three types, we used the modified Becke-Johnson (mBJ) approximation to calculate the
energy bands and the density of the states. We found results better than an approximation
(GGA).

These materials have technological and technical importance because of their spintronic
character, these materials are classified in ferromagnetic compounds of semi-metal property
They have an energy gap in a single direction of spin, the bonds between the atoms are ionic,
the results are prophetic in the absence of experimental measurements and theoretical
calculations.

Résumé

Par la méthode des ondes planes augmentées linéarisées a potentiel total (FP-LAPW)
qui est basée sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Nous avons étudié les
propriétés structurelles, électroniques, magnétiques et élastiques dans I'approximation du
gradient généralise (GGA) (Y =Ti, V et Z = Al, As) dans les trois types, nous avons utilisé
I'approximation modifiée de Becke-Johnson (mBJ) pour calculer Les bandes d'énergie et la
densité des états. Nous avons trouvé des résultats meilleurs que 1’approximation (GGA).

Ces matériaux ont une importance technologique et technique en raison de leur caractere
spintronique, ces matériaux sont classes dans des composes ferromagnétiques de propriété
semi-métallique Ils ont un gap d'énergie dans une seule direction de spin, les liens entre les
atomes sont ioniques, les résultats sont prophétiques dans I'absence de mesures expérimentales
et de calculs théoriques.
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