[image: ][image: ]                                                                                                                Democratic and Popular Republic of Algeria
Ministry of Higher Education and Scientific Research
University of Ferhat Abbas Setif 1



                


Domain: Material Sciences
Field: Fundamental physics
Specialty: Materials Physics
  
Master’s MEMORY
Presented at Faculty of Sciences
Department of Physics

By: BEN AMARA  KAWTER
                                                                                    Title
Investigation on the structural, elastic, electronic and optical properties of BaTiO₃: An ab initio study

Discussed Publicly in 21 Juin 2025 with the board of examiners:

                  Dr. Amer Saoudi                                                                             Supervisor
                  Dr. Mounir Reffas                                                                          Chairman
 Dr.Youcef Medkour                                                                          Examiner
                   
                                        

Academic year: 2024/2025
Abstract 
This study aims to analyze the physical properties of the compound (BaTiO₃ Barium Titanate) using Density Functional Theory (DFT) and the PP-PW method within the CASTEP program. The research included the study of the structural, electronic, elastic, and optical properties of the compound under the influence of pressure, with a comparison of the results to the available theoretical and experimental data. The results showed that increasing pressure leads to a decrease in the lattice constant and cell volume, indicating the compressibility of the material. The elastic properties also showed a significant improvement in the compound's resistance to stress, with increases recorded in the elastic moduli such as C₁₁, C₁₂, and the bulk modulus B. From an electronic perspective, a slight increase in the energy gap was observed from 2.071 eV to 2.205 eV at 15 GPa, reflecting the effect of pressure on the band structure. As for the optical properties, there has been an improvement in the absorption coefficient, optical conductivity, and reflectivity, highlighting the potential use of BaTiO₃ in advanced electro-optical applications. These results confirm that the compound BaTiO₃ possesses multiple and distinctive properties under pressure, making it a promising candidate in the fields of electronics, solar cells, and sensors. They also support its consistency with previous literature, providing new insights into the material's behavior under harsh conditions. 
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Cette etude vise à analyser les proprietes physiques du compose (BaTiO₃, titanate de baryum) en utilisant la theorie de la fonctionnelle de densite (DFT) et la methode PP-PW dans le programme CASTEP. La recherche a inclus l'etude des proprietes structurelles, electroniques, elastiques et optiques du compose sous l'effet de la Pressure, en comparant les resultats avec les donnees theoriques et experimentales disponibles. Les resultats ont montre que l'augmentation de la Pressure entraîne une diminution de Parametre du maill et du volume de la maille, ce qui indique la compression du materiau. Les proprietes elastiques ont egalement montre une amelioration significative de la resistance du compose à la contrainte, avec des augmentations enregistrees dans les coefficients d'elasticite tels que C₁₁ et C₁₂, ainsi que le module de compression  B. D'un point de vue electronique, une legère augmentation de la bande interdite a ete observee, passant de 2,071 eV à 2,205 eV à 15 GPa, ce qui reflète l'effet de la Pressure sur la structure de bande. Quant aux proprietes optiques, elles ont montre une amelioration du coefficient d'absorption, de la conductivite optique et de la reflectivite, mettant en evidence l'applicabilite de BaTiO₃ dans les applications electro-optiques avancees. Ces resultats confirment que le compose BaTiO₃ possède des proprietes multiples et distinctes sous Pressure, ce qui en fait un candidat prometteur dans les domaines de l'electronique, des cellules solaires et des capteurs. Ils soutiennent egalement sa compatibilite avec les resultats de la litterature precedente, tout en offrant de nouvelles perspectives sur le comportement du materiau dans des conditions extrêmes. 
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	                                                                                                                                                           الملخص                  
تهدف هذه الدراسة إلى تحليل الخصائص الفيزيائية لمركب ) BaTiO₃ تيتانات الباريوم) باستخدام نظرية الكثافة الوظيفية (DFT) وطريقة  PP-PWضمن برنامج  CASTEP.  شمل البحث دراسة الخصائص البنيوية، الإلكترونية، المرنة والبصرية للمركب تحت تأثير الضغط، مع مقارنة النتائج بالبيانات النظرية والتجريبية المتوفرة. أظهرت النتائج أن زيادة الضغط تؤدي إلى انخفاض في ثابت  المرونة  وحجم الخلية، مما يدل على قابلية انضغاط المادة. كما أظهرت الخصائص المرنة تحسنًا ملحوظًا في مقاومة المركب للضغط ، حيث سُجّلت زيادات في معاملات المرونة مثل C₁₁ و C₁₂ ومعامل المرونة .B  من الناحية الإلكترونية، تم رصد زيادة طفيفة في فجوة الطاقة من eV2.071  إلى eV 2.205 عند  GPa15 ، مما يعكس تأثير الضغط على البنية النطاقية. أما الخصائص البصرية، فقد شهدت تحسنًا في معامل الامتصاص، والموصلية البصرية، والانعكاسية، مما يبرز قابلية استخدام BaTiO₃ في التطبيقات الكهرو-بصرية المتقدمة. تؤكد هذه النتائج أن مركب BaTiO₃ يتمتع بخصائص متعددة ومتميزة تحت الضغط، مما يجعله مرشحًا واعدًا في مجالات الإلكترونيات، الخلايا الشمسية، والحساسات، وتدعم توافقه مع نتائج البحوث السابقة، مع تقديم رؤى جديدة حول سلوك المادة تحت الظروف القاسية. 
الكلمات الدالة :
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