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Abstract

In this work, we studied the structural, electronic and elastic properties of binary
compound ScS in NaCl structure. Using the full potential linearized augmented plane
wave method (FP-LAPW), in the general context of the density functional theory
(DFT) implemented in the (wien2k) code, using the generalized gradient
approximation (WC-GGA) developed by Wu-Cohen and the local density
approximation (LDA). And Then the Backe- Johnson approximation (mBJ) was used
to calculate the electronic properties.

The structurel properties were determined from calculated the lattice parameter,
bulk modulus and its derivate, our results are in good agreement with the theoretical
and experimental available results. From the band structure and the density of state
results, we found that our compound have a metallic character. The elastic properties
were determined by calculated the elastic constants.

Keywords: DFT, FP-LAPW, Wien2k, ScS.



Résume

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques et
elastiques du composeé binaire de ScS qui se cristallise dans la structure NacCl, par la
méthode linéaire des ondes planes augmentées (FP-LAPW), dans le cadre de la
théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), implémentée dans le code (Wien2k),
en utilisant I’approximation du gradient généralisée (WC-GGA) développée par Wu-
Cohen et I’approximation de la densité locale (LDA). On a utilisé aussi
I’approximation de Back-Johnson (mBJ) Pour calculer les propriétés électroniques.

Les proprietés structurales ont été déterminées a partir de I'étude du parametre
de réseau, coefficient de compressibilité et sa dérivé, les résultats obtenus sont on
accorde avec les résultats théoriques et expérimentaux disponibles. A partir des
structures de bandes et des densités d’états on a trouvé que le composé étudié a un
caractere metallique. Pour I’étude des propriétés élastique on a déterminé les
constantes élastiques.

Mots clés : DFT, FP-LAPW, Wien2k, ScS.
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