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Abstract

In our research, the calculation method (ab-initio) was used to study the
structural and electronic properties of the triple compound Zn;, Bex Se.
Therefore, we used the FP-LMTO method which is based on the density
functional theory DFT. We calculated the structural and electronic properties
using LDA approximation. We found that the effect of the concentration of the
element Be in the compound has an inverse relationship with the lattice constant
ap and has a direct relationship with the gap energy and the compressibility

factor of the compound.
Key words:

FP-LMTO,propriétés structurales, proprietés électroniques, Zn;«Bey Se, LDA.



Résumé

Dans notre travail, nous avons utilise la méthodede calcul (ab-initio) FP-LMTO
qui est basée sur la théorie de la densité fonctionnel DFT, pour étudier les
propriétés structurelles et électroniques du composé ternaire Zn;, Bex Se. Nous
avons calculé les propriétés structurales et électroniques en utilisant
I'approximation LDA. Nous avons constaté que I'effet de la concentration de
I'¢lément Be dans le composé a une relation inverse avec la parameétre de maille
ao et a une relation directe avec I'énergie de gap et le facteur de compressibilité

du composé.
Mots clés:

FP-LMTO,propriétés structurales, proprietésélectroniques, Zn; «Bey Se, LDA.
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