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Résumé

La structure électronique des Nitrure de zirconium est fondamentalement

intéressante et technologiquement importante. Avec le code de simulation WIEN2k, nous
avons effectué des calculs de propriétés électroniques ZrN en utilisant la théorie de la
fonctionnelle de la densité (DFT) dans une base d’ondes plans augmentées et linéarisées, avec un
potentiel complet (FPLAPW)

dans I'approximation de gradient généralisé (GGA). Les parameétres de maille, les densités d’états
et les structures des bandes d’énergie dans ces composés ont ainsi été déterminés. Les résultats
obtenus sont en accord avec la littérature et les résultats expérimentaux disponibles.

Mots-clés: ZrN, théorie de la fonctionnelle de densité,

WIENZ2K. densité locale approximation LSDA Spin
Abstract

The electronic structure of Nitrure de zirconium is fundamentally interesting and
technologically important. With the WIEN2k simulation code, we have performed ab initio
calculations of electronic properties for ZrN

using the full-potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) approach within the
density functional theory (DFT) in the generalized gradient approximation (GGA). Lattice
parameters, density of states and energy band structures in these compounds have been

determined. The results are found to agree with the literature and available experimental data.

Keywords: ZrN, Density Functional Theory (DFT), local density approximation LSDA Spin.
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