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Resume:

Dans ce travail les propriétés physiques du composé BiNCagont été
étudiées a 1’aide de la méthode des pseudo potentiels , intégrée dans le code
Abinit qui est baseé sur la théorie de la fonction de la densité DFT
Utilisant 1’approximation du gradient généralisee GGA pour traiter le
potentiel d’échange et la correlation. On determine les propriétés
structurales telle que les coefficients de la structure crystalline (constante
de réseau et coefficient de compressibilité ). Aussi les propriétés élastiques
et les propriétés vibrationelles sont calculées. les résultats obtenus sont
avec les résultats précédents .
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Abstract:

In this work the physical properties of BiNCa; compound have been
studied using The Pseudo Potential method integrated in the Abinit
code based on the density functional theory DFT by using the generalized
gradient approximation GGA to treat the exchange and correlation potential.
We determined the structural properties such as crystal structure; constant
of lattice and bulk modulus. Also the elastic and the vibrational properties
are calculated. The results consistent very well with previous experimental

and theoretical results.
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) (em™1) K (em™1) X (em™1)
TA(IN) 00.00 TA(K) 73.1069 TA(X) 70.490
LA(D) 00.00 LA(K) | 77.8160 | LA(X) |86.167
TO1(r) | 115315 | TO1(K) | 99.1200 | TO1(X) |125.056
Lo1(r) | 130.187 | LO1(K) | 115566 | LO1(X) |166.374
TO2(N | 166.650 | TO2(K) | 192.257 | T02(X) |179.588
LO2(MN) | 166.650 | LO2(K) | 213.086 | LO2(X) |214.517
TO3(r) | 272306 | TO3(K) | 225.986 | TO3(X) |258.942
LO3(N) | 286.292 | LO3(K) | 321.207 | LO3(X) |312.028
TO4(r) | 431.240 | TO4(K) | 388.540 | T04(X) |437.217
LO4(N) | 498821 | LO4(K) | 424.275 | LO4(X) |514.389
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