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Résumé

Dans ce travail, nous étudions les propriétés structurelles et électroniques
d'un supraconducteur, FeSe0.5As0.5 . L'étude a été réalisée a l'aide du
programme WIENZ2K et de la théorie dépendante de la densité (DFT), basée
sur l'approximation du gradient genéralisé (GGA) Le but de cette étude est
de calculer les constantes du réseau, de determiner la densité d'états
électroniques et la structure des bandes d'énergie, ainsi que la densité de
charge du compose.

Abstract

In this work, we study the structural and electronic properties of a
superconductor, FeSe0.5As0.5 The study was carried out using the WIEN2K
program, and using density dependent theory (DFT), based on the generalized
gradient approximation (GGA). The aim of this study is to calculate the
network constants, determine the density of electronic states and the structure
of the energy bands, as well as the charge density of the compound.



