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Résumé :

Dans ce travail, nous avons réalisé une étude théorique des propriétés structurales et électroniques des
composés pérovskites CsGel3,CsGeBr3 et CsGeCl3, dans le cadre de la théorie de lafonctionnelle de la densité (DFT),
en utilisant le code Wien2k basé sur la méthode des ondes planes augmentées linéarisées en potentiel complet
(FPLAPW). Plusieurs approximations ont été utilisées pour le potentiel d’échange-corrélation, notamment WC-GGA,
PBE-GGA, PBEsol-GGA et mBJ-GGA. Concernant les propriétés structurales, nous avons calculé le paramétre du
réseau, le module de compressibilité, sa premiére dérivée, I'énergie de I'état fondamental ainsi que le volume
d’équilibre. Les calculs du facteur de tolérance montrent que tous les composés sont stables dans la phase cubique.
L'approximation PBE-GGA s’est révélée étre la plus précise pour la représentation des courbes de la variation de
I'énergie en fonction du volume. Pour les propriétés électroniques, nous avons calculé et analysé les bandes

électroniques et déterminé la valeur et la nature du gap énergétique. Les trois composés possédent un gap direct de
type (R-R)
Abstract:

In this study, we performed a theoretical investigation to calculate the structural and electronic properties
of the compounds perovskites CsGelz, CsGeBrgz, and CsGeClz within the framework of Density Functional Theory
(DFT), using the Wien2k code based on the Full-Potential Linearized Augmented Plane Wave (FPLAPW) method.
Several approximations were used for the exchange-correlation potential, including WC-GGA, PBE-GGA, PBEsol-
GGA, and mBJ-GGA. For the structural properties, we calculated the lattice constant, bulk modulus, its first
derivative, the ground-state energy, and the equilibrium volume. Tolerance factor calculations showed that all the
compounds are structurally stable in the cubic phase. The PBE-GGA approximation is the most accurate in
computation of structural properties. Concerning the electronic properties, we calculated and analyzed the
electronic band structures and determined the value and type of the energy gap. It was found that all three

compounds have a direct band gap (R—R).



