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Résumeé

Dans ce travail les propriétés physiques du composé BiAlO;ont été étudiées a laide
de la méthode des pseudo potentiels, intégrée dans le code Abinit qui est base sur la
théorie de la fonction de la densité DFT utilisant 1’approximation du gradient généralise
GGA pour traiter le potentiel d’échange et la corrélation. On déterminé les propriétés
structurales telle que les coefficients de la structure cristalline (constante de réseau et
coefficient de compressibilité). Aussi les propriétés elastiques sont calculées. Les
propriétés thermodynamique telles que la capacité calorifique I’énergie interne, la
température de debye, I’entropie et le coefficient de dilatation thermique a laide de
I’approximation quasi harmonique de debye sont calculées, les resultats obtenus sont avec
les résultats précédents.



Abstract

In this work the physical properties of BiAlO3; 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;
coefficients of lattice constant and bulk modulus. Also the elastic properties are calculated.
The thermodynamic properties; heat capacity, internal energy, Debye temperature, entropy
and thermal expansion coefficient are computed using Debye’s quasi harmonic model. The
results consistent very well with previous experimental and theoretical results.
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