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Abstract :
   We employed first-principles calculations ( ab-initio ) based on the full-potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method within the framework of density functional theory (DFT) to investigate the structural and electronic properties of yttrium nitride (YN) across three phases: Wurtzite, caesium chloride (CsCl) , and rocksalt (NaCl) . These calculations were conducted at both zero pressure and under hydrostatic pressure.
   Our findings concur with prior research, indicating that the rocksalt-like structure is the most stable phase for YN. At zero pressure, we predict YN in the rocksalt structure to behave as a semiconductor with an indirect bandgap of 1.07 eV. The calculations suggest a phase transition from rocksalt to caesium chloride at around 127.4 GPa. Additionally, a transition from an indirect (Γ-X) bandgap semiconductor to a direct (X-X) one is predicted to occur at a pressure of approximately 83.85 GPa. To the best of our knowledge, this study presents the determination of the electron effective mass for rocksalt YN.
   The information gleaned from this investigation holds promise for the potential application of YN as an active layer in electronic devices like diodes and transistors.
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الملخص :
   استخدمنا حسابات المبادئ الأولى (ab-initio) القائمة على طريقة الموجة المستوية المعززة المستوية الخطية كاملة الإمكانات (FP-LAPW) في إطار نظرية كثافة الدالة (DFT) للتحقيق في الخصائص البنيوية والإلكترونية للنتريد الإتريوم (YN) عبر ثلاث مراحل: الزنكيت (Wurtzite) وكلوريد السيزيوم (CsCl) والملح الصخري (NaCl) . أجريت هذه الحسابات في كل من الضغط الصفري وتحت الضغط الهيدروستاتيكي.
   تتفق نتائجنا مع الأبحاث السابقة ، مما يشير إلى أن البنية الشبيهة بالملح الصخري هي الطور الأكثر استقرارًا لـ YN. عند الضغط الصفري ، نتوقع أن يتصرف YN في بنية الملح الصخري كمادة شبه موصلة بفجوة نطاق غير مباشرة تبلغ 1.07  إلكترون فولت. تقترح الحسابات انتقال طور من الملح الصخري إلى كلوريد السيزيوم عند حوالي 127.4 جيجاباسكال. بالإضافة إلى ذلك ، يُتوقع حدوث انتقال من أشباه موصلات فجوة النطاق غير المباشرة (Γ-X) إلى موصل مباشر (X-X) عند ضغط يبلغ حوالي 83.85 جيجاباسكال. على حد علمنا ، تقدم هذه الدراسة تحديد للكتلة الفعالة للإلكترون لـ YN الصخري.
   تتمتع المعلومات المستفادة من هذا التحقيق بإمكانات تطبيقات محتملة لـ YN كطبقة نشطة في الأجهزة الإلكترونية مثل الثنائيات والترانزستورات.

الكلمات المفتاحية : 
   تأثير الضغط الهيدروستاتيكي ، حسابات المبادئ الأولى ab-initio ، نظرية كثافة الدالة DFT ، الموجة المستوية المعززة المستوية الخطية كاملة الإمكانات FP-LAPW ، الخصائص البنيوية والإلكترونية لنتريد الإتريوم YN ،YN  ، البصريات الإلكترونية .
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