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LGl aaas L Sle A ddas Jaall ey Aairadl DR Gl Lage raay (9hal) syl
G107 Mos lagae s chall dapo 83l e pallinn 5 lhaall Ll aie Zulady) &Y
Aoy pe i IS8 AdsY) AL G gee Calidy 206N Alal) 8 L4830 B dap 3 107
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Résumé

Le but de ce travail est I'étude des propriétés structurelles, electroniques et magnétiques pour
les alliages de Heusler quaternaires (CoRuZrSi, CoRuZrSn) en utilisant la méthode d'onde
plane augmentée linéarisée avec un plein potentiel (FP-LAPW) basé sur la théorie de la
fonctionnelle de la densité (DFT). Nous avons calculé ces propriétés dans I'approximation
génerale du gradient (GGA) et I’approximation modifiée de Breck-johnson (mBJ).les
propriétés structurelles obtenus ont montrés que les deux composés sont stable a 1’état
ferromagnétique de type (CuxMnAl) et qu’ils ont une forte ténacité en calculant leur
résistance a la compression. Les propriétés électroniques étudiées ont montré que le composé
a un comportement semi-métallique. Les résultats obtenus pour ces quantités font de ces
composeés des candidats intéressants pour les matériaux utilisés dans les dispositifs
spintroniques.

Les mots clés : DFT, Alliage d’Heusler, Demi-métallique.

Abstract

The goal of this work is the study of electronic, structural and magnetic properties of the
quaternary Heusler alloy (CoRuZrSi, CoRuZrSn), using the linearized augmented plane wave
method with a full potential (FP-LAPW) based on the density functional theory (DFT). We
computed these properties within the general gradient approximation (GGA) and the modified
Brick Johnson approximation (mBJ). The obtained structural properties showed that the two
compounds are stable in the ferromagnetic state of the (Cu2MnAl) type and that they have
strong hardness by calculating their compressibility coefficient. The electronic properties
studied have also showed that the compound have a half-metallic behavior. Our obtained
results for these quantities make these compounds attractive candidates for materials used in
spintronic devices.

The key words: DFT, Heusler alloys, semi-mettalic.
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