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Résumeé:

Dans ce travail le dihydrure de prasédyme (PrH,) et le dihydrure de néodyme (NdH,) ont été étudiés en utilisant la
méthode des ondes planes linéairement augmentéés a plein potentiel (FP-LAPW)dans le cadre de la théorie de la
fonction de densité (DFT) intégrée dans le programme Wien2k. Nous avons utilisé lapproximation généralisée du
gradient (GGA) afin de calculer les propriétés thermodynamiques (coefticient de dilatation termique, changement de
température de Debye, volume) ont également été calculées pour ces deux composés pour ces deux composés pour ces

deux composés en utilisant le quasi-hormonal Modele Debye intégré au programme (Gibbs).

Les valeurs des coefficients des constantes cistallines, module de compressibilité, calculées pour le cas de base
concordent avec les résultats expérimentaux et théoriques disponibles pour praseodymium dihydrure de (PrH,),

dihydrure de néodyme (NdH,)

Motes-clés: praseodymium dihydrure(PrH,), dihydrure de néodyme (NdH,),la théorie de la foncition de dendité
(DFT), calculations des principes de base de Wien2k.

Abstract:

In the present work, both prasecodymium dihydride (PrH2) and neodymium dihydride (NdH2) were studied by using
the full potential linearized augmented-plane-wave ( FP-LAPW )in the framework of density function theory
(DFT)integrated in Wien2K program We have used the generalized gradient approximation (GGA) to calculate the
structural and electronic properties The thermodynamic properties (coefficient of thermal expansion, heat capacity,
Debye temperature change, volume) were also calculated for these two compounds using (Quasi-harmonic Debye
model) integrated in ( Gibbs) program. The values of the crystal constants coefficients, compressibility modulus,
calculated for the base case are consistent with the available experimental and theoretical results about praseodymium

dihydride (PrH2) and neodymium dihydride (NDH2)

Keywords: praseodymium dihydride (PrH2), neodymium dihydride (NdH2), density function theory ( DFT ),

calculations of primary principles Wien2K .




