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Résumé

La théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) impléementé dans le code WIENZ2k est utilisée
pour étudier structuralement et électroniquement le composé e TiNi. A 1’état fondamental (état
statique), nous avons optimisé le parametre de maille a=3.0143 A proche de la valeur
expéerimentale ae;=3.015 A. Les propriétés déterminées par ce code sont la structure de bande,
la densité d’états et la densité électronique. Ces propriétés montrent le caractére métallique de
TiNi et que le collecteur principal de la liaison est le Ni.

Mots clés : DFT, Wien2k, structure de bande.

Abstract

The density functional theory (DFT) implemented in the WIEN2K code is used to study
structurally and electronically the TiNi compound. In the ground state (static state), we
optimized the lattice parameter a = 3.0143 A close to the experimental value aexp = 3.015 A. The
defined properties from Wien2k are the band structure, the density of states and the electron
density. These properties show the metallic character of TiNi and the main collector connection
which is Ni.

Keywords: DFT, WIEN2k, band structure.
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Introduction générale

Le composé intermétallique TiNi est aujourd’hui utilisé dans de nombreuses applications
industrielles. 11 est d’abord connu pour ses propriétés d’alliage a mémoire de forme (AME)
associees a son polymorphisme proche de la température ambiante [1]. Les alliages de Ti-Ni
possedent une excellente ductilité et une bonne résistance a la fatigue [2-8]. Les configurations
électroniques de titane et de nickel se complétent mutuellement. Par conséquent, 1’interaction
entre ces deux types d’atomes a attiré beaucoup d’attention dans les domaines scientifiques et
technologiques.

Dans ce mémoire nous avons étudié structuralement et eélectroniquement le TiNi en utilisant
les premiers principes de DFT implantés dans le code de simulation Wien2k. En plus de ¢a, nous
avons aussi maitrisé partiellement le code de Wien2k. Au premier pas, la phase d’équilibre de
TiNi (a 0 K) est déterminée et a partir lui les propriétés électronique sont conclus.

Ce mémoire, en plus d’une introduction et d’une conclusion générale, est constitué de trois
chapitres. Le premier chapitre est consacré a la théorie de la densité de la fonctionnelle (DFT).
Au deuxieme chapitre, une description générale sur I’étape d’initialisation et 1’étape de calcul
auto-cohérent (SCF) du code Wien2k.

Dans le troisieme chapitre le code WIEN2k est appliqué sur le composé TiNi, et des résultats

obtenus ont été discutés.



Chapitre |

Théorie de la fonctionnelle de la densité (en
anglais DFT)



1.1 Introduction

La théorie de la fonctionnelle de la densité (Density Functional Theory, DFT) est utilisée
comme un outil mathématique pour la résolution des problemes quantiques a plusieurs corps, du
type de ceux rencontrés dans les études des systémes poly électroniques corrélés, en général, et
des solides cristallins, en particulier [9-11]. Le formalisme de la DFT est une théorie développée
sur la base des deux théorémes de Hohenberg-Kohn et allant au-dela de la HFA (approximation
de Hartree Fock), a travers une prise en compte des effets de corrélation dans ses études des
propriétés physiques de I’état fondamental des systémes poly électroniques corrélés. Les
corrections ainsi introduites en termes de contributions d’échange-corrélation (XC) ont révélé
une meilleure précision de calculs des énergies des systemes poly électroniques.

Les corps qui se trouvent dans la structure cristalline sont des atomes (électrons et noyaux).

L'hamiltonien du systéme composé des électrons et des noyaux est écrit sous la forme:

~

A=T,+T,+0,_,+0,_, 4+ Uy peeeeeeeeiuiiiiiii. (1.1)

Dans cette Eq. (1), le premier terme désignant I’opérateur énergie cinétique des électrons, le
second celui des noyaux et les trois derniers représentant les interactions respectives (électron-
électron), (électron-noyau) et (noyau-noyau).

1.2 Approximation de Born Oppenheimer

La masse des électrons du systeme (plus légers, donc de plus grande mobilité) et
celle des noyaux (relativement plus lourds donc mobilité plus réduite). Autrement
dit, cette approximation est basée sur lidée considérant les noyaux comme
animés de mouvements suffisamment longs, relativement a ceux des électrons, de
maniere a les négliger sans grande erreur [12]. Cette approximation est ainsi appliquée de
maniere a ramener le probléme a plusieurs corps (électrons et noyaux) de départ en un probléme
a électrons seuls (polyélectroniques) a travers une dissociation de I’effet des noyaux exprimeé
sous la forme d’une interaction externe, de celui du nuage €lectronique. En conséquence, avec un
second terme nul et un dernier constant, I’Eq. (1) est réécrite sous une forme plus réduite avec
comme seuls termes ceux de I’énergie cinétique électronique (électron-électron) et de
I'interaction (électron-électron) et de I’interaction externe (électron-noyaux). Donc I'hnamiltonien

s'ecrit sous la forme réduite suivante:

H=T,+ U,y g+ Upppeoeoeeeeeeaiaeiieiiaiiiaiein, (1.2)



1.3 Théorémes de Hohenberg-Kohn

1.3.1. Premier théoreme de Hohenberg et Kohn

Le premier théoreme de P. Hohenberg et W. Kohn démontre que la densité électronique
détermine de fagcon unique lI'opérateur hamiltonien et donc toutes les propriétés d'un systeme.
Plus précisément, le potentiel extérieur V., () est, a une constante prés, une fonctionnelle
unique de p(¥); comme & son tour, V., (¥) fixe l'opérateur H, I'état fondamental du systéme a N
particules est entierement déterminé par p(¥).
Attendu que p(¥) détermine N et V., () et par conséquent toutes les autres propriétés de I'état
fondamental comme I'énergie cinétique T[p(¥)], I'énergie potentielle V[p(1)] et I'énergie totale

E[p(¥)] on peut désormais écrire cette derniére comme:

E[p(®)]= Ene[p(®]+ T[p(O]+ Ecelp D)1=/ p(¥) Ve (FAF+ Fug[p(F)].......(1.3)

Fuk[p(®)]= T[p()]+ Eee[p(B)].ccovvee (L4)

Si la fonctionnelle Fyk [p(F)] était connue, nous pourrions résoudre I'équation de Schrdédinger de
facon exacte et, comme elle est une fonctionnelle universelle indépendante du systeme
considéré, elle sappliquerait aussi bien a I'atome d'hydrogéne qu‘a la molécule d'ADN.

Malheureusement, la formulation exacte de la fonctionnelle T[p(¥)] aussi bien que celle de

Ec.[p()] est inconnue. On peut toutefois extraire la partie classique J[p(1)] de cette derniere:

Eeelp ()] =[] 222 dE{dEz+Epalp(®)]= Jp(O+ Enalo@)] .........(15)

E,q[p(¥)] contient la partie non classique de l'interaction électronique : la corrélation d'échange

et de Coulomb, et la self-interaction.
1.3.2. Deuxieme théoreme de Hohenberg et Kohn

Le deuxieme théoreme stipule que Fyk [p(©)], la fonctionnelle qui permet d'accéder a I'énergie
de I'état fondamental, donne la plus basse énergie si et seulement si la densité électronique entrée

est la véritable densité électronique de I'état fondamental, ce qui revient au principe variationnel :

Ey <E[p(D)]= Ene[p®]+ T[F®]+ Eee[FE)] ovvvvvvveennen. (1.6)

En d'autre termes, pour une densité p(¥) qui satisfait les conditions p(¥) = 0 et [ p(¥)=N et a

qui est associé un potentiel V. (¥), I'énergie résultante est une borne supérieure de la valeur de
4



I'énergie a I'état fondamental. Ce deuxieme théoreme assure l'unicité d'une densité électronique
pour n‘importe quel systeme a I'état fondamental. Le traitement de systemes dans un état excite
n'est quant a lui pas garanti par cette technique.

1.4 Equations de Kohn-Sham

D'aprés les théoremes précédents, nous avons:

Eo=min, g n(F[p(©)]+ [ p(F) Ve B)F) ..o, (1.7)

Flp(®]=T[p@ ]+ [pO]+ Epalp(®] oo (1.8)

ot dans F[p(¥)], seul J[p(¥)] est connu.

Afin de perfectionner le modele de Thomas-Fermi qui propose déja une formulation de la
fonctionnelle de la densité W. Kohn et L.J. Sham proposent en 1965 l'approche suivante :
calculer I'énergie cinétique exacte d'un systeme de référence non-interagissant en se servant de la

méme densité électronique que le systéme interagissant réeel:

T, = ;zﬁ"(wiwzwi) .................................. (1.9)

ps(®) = XYM E )2 = p().ovoe (1.10)

Ou ¥, sont les fonctions d'onde du systeme non-interagissant.
Comme T n'est pas égale a I'énergie cinétique réelle du systeme, Kohn et Sham ont introduit la

séparation suivante dans I'expression de F[p(P)]:

Flp(M]=T[p@] + J[p()] + Exc[p(®] ..o (1.11)
Ou Exc appelée énergie d'échange-corrélation, est définie par :
Exc[p(®)] = (T[p(®] - Ts[p(H]) + (Eee[p(®] - J[p(®]) .......... (1.12)
L'énergie d'échange-corrélation contient alors tout ce qui n'est pas connu.
Pour déterminer les fonctions propres du systeme dans le référentiel non-interagissant, c'est-a-
dire définir un potentiel V5 qui conduise a la méme densité électronique que dans le systeme réel,

on écrit I'énergie du systeme interagissant avec la séparation vue précédemment :

Elp()] = Ts[p()] + J[p()] + Exclp@] + Exelp(] ... (1.13)
soit :
Elp(®)] = T,[p()] +3 J) 2222 arjdE; + Exc[p()] + [ p(F) Ve () oF
=- JIN@ITRIP) + S IV ENIPED = |¥(E)| dEdT; + Exclp(P)]
-Z?IZ}’% LG IEE: TR (1.14)

5



En appliquant le principe variationnel pour trouver quel jeu de fonction {¥;} minimise cette
expression de I'énergie avec la contrainte (¥;|%;) = 8;; , les équation résultantes sont appelées

équations de Kohn et Sham :

1 T{ - 1 -
(E VZ + [f pf;:) + ch(rl) - Z;W_]) ll’i = (— 2 VZ + Vs(rl)) q,i = Slqll(|15)

Zq
T1,a

V(&) = f"r(f) + Vye(B) — XM ZT ............................. (1.16)
La résolution de ces équations se fait de facon itérative: depuis une densité électronique de
départ, on calcule V5(¥) avec I'équation (2.13) qui nous permet de résoudre I'équation
différentielle (2.12) pour ¥; , finalement cette solution conduit & une nouvelle densité par
I'tquation (2.7) qui nous permet de calculer un nouveau potentiel Vs(¥) , etc. l'opération est

ainsi répétée jusqu'a obtention de la convergence.

La résolution des équations de Kohn et Sham constitue la base des calculs DFT, cependant la
forme exacte de la fonctionnelle de la densité Vyc est inconnue.
La détermination de [I'état fondamental se fait par le biais dalgorithmes numériques

classiques de minimisation.



Chapitre 11

Code WIENZ2k



I1.1 Introduction

Le code de simulation Wien a été développé a l'institut de Chimie des Matériaux a I’université
Technique de Vienne et publié par Blaha P et al. [13].

Dans les années qui suivirent, ce code a été continuellement révisé et a subi plusieurs mises a
jour. Des versions du code Wien original ont été développées (appelées, selon L’année de leur
parution, Wien93, Wien95 et Wien97). Nous avons utilisé la version Wien2k (année 2000) qui a
subi une amélioration notable, particulierement en termes de vitesse, d’universalité
(multiplateformes), et de convivialité (interface utilisateur) [14].

Le package Wien2k est écrit en FORTRAN9O et fonctionne sous un systeme d’exploitation
UNIX (LINUX dans notre cas, qui est la version d’UNIX disponible sur les Ordinateurs
personnels PC a microprocesseurs Intel). 1l est constitué de plusieurs programmes Indépendants
qui exécutent des calculs de structure électronique dans les corps solides en se Basant sur la
théorie de la fonctionnelle de densité (DFT). Plusieurs propriétés des matériaux Peuvent étre

calculées avec ce code, parmi lesquelles :

v les bandes d'énergie, la densité des états et le surface de Fermi,

v la densité d'électrons, la densité de spins, et les facteurs de structure aux rayons X,

v I’énergie totale, les forces atomiques, les géométries d'équilibre, les optimisations de
Structure,

v les gradients de champ électrique, les décalages isomériques, les champs hyperfins,

v la polarisation des spins (structures ferro-, antiferromagnétique ou autres), le couplage spin-
orbite,

v' les spectres d'émission et d'absorption aux rayons X,

v’ les propriétés optiques.

11.2 Initialisation de calcul

Le déroulement et I'utilisation des différents programmes du Wien2k sont illustrés dans le
diagramme suivant (Figure 11-1). La premicre étape de calcul est ’initialisation qui consiste a
exécuter une série de petits programmes auxiliaires qui vont produire des entrées pour les
programmes principaux. On commence dans un sous-répertoire correspondant a notre cas (de
matériau étudié) et on définit la structure dans cas.struct. On peut effectuer I’initialisation par la

commande de ligne init_lapw, qui exécute la suite de sous-programmes suivants :



11.2.1 NN

Le NN est un sous-programme qui énumeére les distances entre plus proches voisins jusqu’a
une limite spécifiée (définie par un facteur de distance f, d'habitude pris égal a 2) et qui donc
aide a déterminer la valeur du rayon de la sphere atomique. En outre, il Permet un contréle
additionnel tres utile du fichier de structure cas.struct (équivalence des atomes). Le fichier de
sortie de ce sous-programme est appelé cas.outputnn.
11.2.2 SGROUP

Le SGROUP détermine le groupe spatial (spacegroup) de la structure qui est définie Dans le
fichier cas.struct, et rend en sortie le fichier cas.struct-sgroup.
11.2.3 SYMMETRY

Le SYMMETRY est un programme qui énumeére les opérations de symétrie du groupespatial
de notre structure a partir des informations contenues dans le fichier cas.struct (type de réseau,
positions atomiques, etc.), et détermine le groupe ponctuel des Différents emplacements
atomiques, et les matrices des opérations de rotation Correspondantes.
11.2.4 LSTART

Le LSTAR produit des densités électroniques des atomes libres et détermine comment les
différentes orbitales seront traitées dans les calculs de structure de bande (c'est-a-dire on choisit
la méthode 5 (LSDA, Perdew et Wang 92), 13, 14 (deux GGAs Perdew et al 96, et Perdew et al
92, respectivement)). De plus ce sous-programme demande L’énergie de coupure (cut-off) qui

sépare les états du coeur de ceux de valence, habituellement prise égale —6,0 Ry [14].
11.2.5 KGEN

Le KGEN genére une maille de points K dans la partie irréeductible de la premiere zone de

Brillouin (Z.B.). On spécifie le nombre des points K dans toute la 1ere Z.B.

11.2.6 DSTART

Le DSTART produit une densité initiale pour le cycle SCF (cycle auto-coherent ou‘self-
consistent’) par une superposition de densités atomiques produites dans le sous- programme
LSTART.

L’initialisation du calcul ayant ainsi créé toutes les entrées pour le cycle SCF, le processus
est alors lance et itéré jusqu’a la convergence de la solution. Ce cycle, qui peut étre invoqué

par la commande de ligne run_lapw, est constitué de cing sous-programmes.



11.3 Calcul auto-cohérent (SCF)

La deuxieme étape est le calcul SCF. Cette étape est constituée des sous programmes sous

forme cyclique (Figure 11.1).

11.3.1 LAPWO (POTENTIELYS)

LAPWO est un sous-programme qui calcule le potentiel comme la somme du potentiel de
Coulomb V¢ et du potentiel d’échange et corrélation Vxc ; il utilise la densité d’électrons
totale comme input. LAPWO divise I’espace en une sphére MT (muffin-tin) et une région
interstitielle, et calcule le potentiel d’échange et corrélation numériquement sur une grille (grid)
[15].

11.3.2 LAPW1 (BANDES)

LAPW1 (BANDES) est un sous-programme qui trouve I’Hamiltonien, la matrice de
chevauchement, les valeurs propres et les vecteurs propres (ces sorties sont enregistrées dans
le fichier cas.vector) par une méthode de diagonalisation; cette derniere consomme la plus
grande partie du temps de calcul.

11.3.3 LAPW2 (RHO)

LAPW?2 (RHO) utilise le fichier cas.vector ; il calcule I’énergie de Fermi, les
expansion des densités d’¢lectron de valence constituées des densités d’électrons a I’intérieur
de chaque sphére MT (exprimée par des harmoniques sphériques) et dans la région interstitielle

(exprimée par une série de Fourier).

11.3.4 LCORE

LCORE calcule les états du cceur de la partie sphérique du potentiel [14].
11.3.5 MIXER

MIXER est un sous-programme dans lequel les densités d’électron du cceur, des états de
semi-ceeur (I’essentiel de leur charge est confiné a I’intérieur de la sphére atomique mais
quelques pourcents sont en dehors de cette sphére), et des états de valence sont ajoutées

pour produire la nouvelle densité totale [14] qui sera utilisée a I’itération suivante.

Habituellement, le processeur dépense une petite partie seulement de son temps dans
I’exécution des sous-programmes LAPWO, LCORE et MIXER ; la majorité du temps
d’exécution est passé dans les sous-programmes LAPW1 et LAPW2.

Le fichier cas.scf est produit apres la convergence du cycle SCF et contient I’énergie totale
calculée (a la fin du fichier).
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Figure 11.1: Organisation des modules du logiciel Wien2k
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Chapitre Il

Etude structurale et electronique de TiNi



111.1 Introduction

Le composé intermétallique TiNi est polymorphique : a haute température, il se présente sous
forme d’austénite de structure cubique qui en se refroidissant se transforme en une phase
martensite de structure monoclinique. La phase haute température du composé TiNi (austénite) a
une structure cubique Pm-3m de type CsCl et parametre de maille a=3.015 A [16]. Dans cette
structure le nickel se place en position de Wyckoff 1a (0,0,0) et le titane en 1b (1/2,1/2,1/2).
Cette structure ordonnée est aussi dénotée B2 (notation strukturbericht). La martensite est la
phase stable a la température ambiante dans le composé TiNi. Elle possede une structure
monoclinique P2;/m. Les parametres de maille de cette phase sont a=2.898 A, b=4.108 A,
c=4.646 A et =97.78° [17]. Les atomes de Ni et de Ti se placent en position 2e (x,1/4,z) avec
x1i=0.0372, z1=0.6752 et xn;=0.4176, znj=0.2164. Cette phase est aussi dénotée B19°.

Figure 111.1: Structure cristallographique de TiNi : a) sous forme austénitique et b) sous forme
martensitique

Pour simplifier notre calcul nous avons choisi la forme austénite (B2-TiNi)
I11.2 Fichier de structure principal

Le fichier de structure principal est donc TiNi.struct. Pour former ce fichier il faut suivre les
étapes suivantes:

v Ouvrir le code Wien 2k

v Quuvrir la fenétre STRUCT GEN

v Insertion des données (Non de structure TiNi, paramétre de maille a= 3.035 A, groupe
d'espace P/m-3m (221), Rmt (Ti1)=2.24B et Rmt (Ni)=2.26B)

v' Insertion des coordonnées des atomes de Ti et de Ni selon le tableau I11.1.
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Tableau I11.1: Coordonnées des atomes des Ti et de Ni

Atomes X Y Z
Ti 0.5 0.5 0.5
Ni 0 0 0

111.3 Optimisation de I'énergie de séparation

Nous avons choisi I'énergie de 8.5 Ry comme une énergie de séparation. Cette énergie est
pour séparer les états de coeur des états de valences (états de bandes ou Bandes locales).

I11.4 Optimisation de Rmt*Kmax

La figure 111.2 illustre I'énergie en fontion de Rmt.kmax. On remarque que I'énergie diminue
proportionnellement avec le Rmt.kmax. Pour optimiser la valeur Rmt.Kmax nous avons donc
choisi la valeur de 9.5 puisque au-dela de cette valeur , aucun modification importante n'a été
remarquée.

-4749,330 -{ =
-4749,335 |
-4749,340 |
-4749,345 |

-4749,350 - \

-4749,355 | T

Energie (Ry)

-4749,360 T T T T T T T T T T T T T

Rmt*Kmax

Figure 111.2: Courbe de I'énergie en fonction de Rmt.kmax

111.5 Optimisation du nombre de points K

Pour augmenter la précision de calcul nous avons optimisé aussi le nombre de points k. La
courbe d'optimisation des points k est donnée dans la figure 111.3. On remarque que la courbe est
stabilisée aux points k de 8000. Au-dela de cette valeur (les points k) le temps de calcul va
augmenter sans aucune forte amélioration sur la précision.

111.6 Optimisation de volume

Le but de cette optimisation est la recherche du paramétre de maille a I'état d'‘équilibre (2 0
K). On fait un calcul SCF en prenant le Rmt.Kmax et le nombre de points k égaux a 9.5 et 8000
respectivement. Ensuite, on optimise le volume d'équilibre par la courbe qui donne la dépendante
fonction entre I'énergie et le volume (Figure 111.4). Selon I'équation de Murnaghan le volume
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optimisé correspond a (a=3.0143 A) proche de la valeur expérimentale ae,=3.015 A [16]. Ce
paramétre de maille (correspondont a I'état d'équilibre) est utilisé dans le calcul SCF pour
déterminer les propriétés électroniques.
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Figure 111.3: Courbe de I'énergie en fonction du nombre points k

TiNi
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Figure 111.4: Courbe de I'énergie en fonction du volume
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I11.7 Structure de bande

On remarque dans la figure I11.5 I'absence de gap (les orbitales traversent le niveau de Fermi). En
conséquence, la structure TiNi a un caractere métallique.

-10.0
-11.0
-12.0
-13.0
-14.0

R

A I'a X Z M E T

e S

Energy (2V)

Figure 111.5: Structure de bande de TiNi
111.8 Densité d'états (DOS)

La figure 111.6 représente les densités totales et partielles de la structure TiNi. On observe que les
orbitales au-dessous du niveau de Fermi sont plus grandes que celles au-dessus ce qui indique
que la structure de TiNi est une structure de forte stabilité. Au-dessous du niveau de Fermi les
densités des orbitales Ni d sont prédominantes et puis, de facon graduelle et décroissante, les
orbitales de Ti d jusqu'a les orbitales Ni s, Ni p, Ti s et Ti p ayant des faibles densités. On
remarque qu'il y a une liaison forte entre I'orbitale Ni d (fortes contributions) et Ti d (faibles
contributions). Juste avant le niveau de Fermi on observe que la densité de Ti d est plus grande
de Ni d et a partir de ce niveau la les densités de Ti sont prédominantes. Au-dessus du niveau de
Fermi, les orbitales anti-liantes de Ti d sont majoritaires par rapport aux autres ce qui indique

qu’il y a des électrons libre dans la structure TiNi dus au Ti. Le collecteur principal de la liaison
est Ni.
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Figure 111.6: Densités totale et partielle des états de TiNi
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111.9 Densité électronique

La densité électronique de la structure TiNi sur le plan (110) est montrée dans la figure I11.7.
La densité électronique est forte dans la région d'extension de Ni a Ni selon la distance a=3.0143
A. Cela indique qu'il existe une liaison covalente entre Ni et Ni et une liaison métallique entre Ni

et Ti.

Figure 111.7: Densité électronique sur le plan (110) de TiNi

18



Conclusion générale

Comme résultats, nous avons maitrisé partiellement le code Wien2k en étudiant
structuralement et électroniquement la phase austénite de TiNi. Pour séparer les états de cceur
des etats de valences nous avons choisi I'énergie de séparation de 8.5 Ry. Pour plus de précision
sur le calcul, nous avons optimisé les paramétres Rmt.Kmax et nombre points k a 9.5 et 8000
respectivement.

L’optimisation de volume selon I'équation de Murnaghan a donné un parameétre de maille det
de (a=3.0143 A) proche de la valeur expérimentale ae=3.015 A [16]. Ce parametre de maille
(correspondant a I'état fondamental) est utilisé dans le calcul SCF pour déterminer les propriétés
électroniques.

D'aprés la structure de bande et la densité des états, la structure TiNi a un caractere métallique
de forte stabilité. Il est montré aussi que le collecteur principal de la liaison est le Ni puisqu’il est
prédominant au-dessous du niveau de Fermi et la plupart des électrons libre sont dus au Ti.

La densité électronique de la structure TiNi sur le plan (110) montre une forte densité dans la
région d'extension de Ni a Ni selon la distance a=3.0143 A. Cela indique qu'il existe une liaison
covalente entre Ni et Ni et une liaison métallique entre Ni et Ti.
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/F\’ésumé \

La théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) implémenté dans le code WIENZ2k est utilisée
pour étudier structuralement et électroniquement le composé e TiNi. A I’état fondamental (état
statique), nous avons optimisé le parametre de maille a=3.0143 A proche de la valeur
expérimentale ae,=3.015 A. Les propriétés déterminées par ce code sont la structure de bande,
la densité d’états et la densité électronique. Ces propriétés montrent le caractére métallique de
TiNi et que le collecteur principal de la liaison est le Ni.

ﬁbstract \

The density functional theory (DFT) implemented in the WIEN2k code is used to study
structurally and electronically the TiNi compound. In the ground state (static state), we
optimized the lattice parameter a = 3.0143 A close to the experimental value aegp = 3.015 A
The defined properties from Wien2k are the band structure, the density of states and the
electron density. These properties show the metallic character of TiNi and the main collector
connection which is Ni.

\Keywords: DFT, WIENZ2K, band structure. /
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