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الملخص
         تهدف هذه المذكرة إلى دراسة الخصائص الفيزيائية (الهيكلية، المرنة والإلكترونية) للنيتريد الرباعي Ba2MgSiN2 في حالة التوازن وتحت تأثير الضغط. استخدمنا طريقة المبادئ الأولى مع جهد زائف ومستويات موجية (PP-PW) مع نظرية الكثافة الوظيفية (DFT) المطبقة في كود CASTEP تتبلور هذه المركبات في الهيكل المعيني القائم. من الثوابت المرنة المحسوبة، قمنا بدراسة الاستقرار الميكانيكي لهذه المواد وكذلك سلوكها الهش/الليّن وأنيسوتروبيتها. وجدناها ليّنة ومستقرة ميكانيكيًا حتى تحت الضغط. يظهر طيف نطاق الطاقة أن الفجوة لها طاقة حوالي 1.751 إلكترون فولت. تمكنا أيضًا من رسم طيف الكثافة الإلكترونية الكلية (TDOS)، الذي أظهر لنا قيمة الكثافة الإلكترونية في نطاقات التكافؤ والتوصيل.

Résumé

           Le but de ce mémoire est d’étudier les propriétés physiques (structurales, élastiques et    électroniques) de nitrure quaternaires Ba2MgSiN2 à l’équilibre et sous l’effet de la pression. On a utilisé la méthode ab –initio avec un pseudo potentiel et ondes planes (PP- PW) avec la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) implémenté dans le code CASTEP. Ces composés cristallisent dans la structure orthorhombique. A partir des constantes élastiques calculées, nous avons étudié la stabilité mécanique de ces matériaux ainsi que leur comportements ductile/fragile et leur anisotropie. Nous l’avons trouvé ductile et stable mécaniquement même sous pression. Le spectre des bandes énergétiques montre que le gap a une énergie d’environ 1.751 eV. Nous avons également pu dessiner un spectre de la densité électronique totale (TDOS), qui nous a montré la valeur de la densité électronique dans les bandes de valence et de conduction.

Abstract

             The aim of this thesis is to study the physical properties (structural, elastic, and electronic) of quaternary nitride Ba2MgSiN2 at equilibrium and under pressure. We used the ab-initio method with pseudopotentials and plane waves (PP-PW) along with density functional theory (DFT) implemented in the CASTEP code. These compounds crystallize in the orthorhombic structure. From the calculated elastic constants, we studied the mechanical stability of these materials as well as their ductile/brittle behavior and anisotropy. We found them to be ductile and mechanically stable even under pressure. The energy band spectrum shows that the gap has an energy of about 1.751 eV. We were also able to plot a total electronic density of states (TDOS) spectrum, which showed us the value of the electronic density in the valence and conduction bands.
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Conclusion générale


Conclusion
Ce mémoire consiste à étudier les propriétés structurales, élastiques et électroniques des composés nitrure quaternaire Ba2MgSiN2. La méthode d’étude est celle du pseudo-potentiel à ondes planes et la théorie de la fonctionnelle de densité (DFT) implémenté dans le code CASTEP dans l’approximation du gradient généralisé (GGA) pour déterminer le potentiel d’échange et de corrélation. Nous nous sommes également intéressés à l’étude de l’effet de la pression sur les propriétés étudiées du composé quaternaire. Les principaux résultats extraits de cette étude peuvent être résumés dans les points qui suivant :
· Les constante C44, C55 et C66 sont pas grandement affectées sous pression par rapport aux autres constantes.
· Ba2MgSiN2 mécaniquement stable au repos ou sous pression.

· Après avoir calculé les modules d'élasticités B et G et l’indice d’anisotropie, nous avons compris que la nature de ce matériau est ductile et que sa résistance à la compression volumique qu’a cisaillement.
· ce matériau Ba2MgSiN2 reste anisotropique quel que soit la variation de la pression.

· L’étude de la structure de bandes électroniques suivant les directions de hautes symétries dans la première zone de Brillouin montre que ces composés ont un gap direct Γ→ Γ possédant comme valeurs égale à 1.751 eV.
· le gap de ce matériau est affecté par la diminution de l’augmentation de la pression appliquée
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