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Résumé
Dans ce travail, nous avons présenté une étude de premier principe des propriétés structurales,

électroniques et magnétiques des composés Full-Heusler. Cette étude est basée sur la méthode des
ondes planes lineairement augmenter a potentiel total (FPLAPW), dans le cadre de la théorie de la
fonctionnelle de la densité (DFT), implémentée dans le code de calcul Wien2k. Pour le potentiel
d’échange et corrélation, nous avons utilisé I’approximation de gradient généralisée (GGA-PBE).
Nous avons commencé par etudier la stabilité physique et chimique des composés dans de type
Cu,MnAl, Hg,CuTi. D’aprés nous avons calcul les paramétres de maille optimisés, les modules de
compression et le moment magneétique pour le plus stable Cu,MnAl La structure de bande
¢lectroniques et la densit¢ d’¢état totale et partielles montrent que NaVO, et NaVs,
, NaMnO,, NaMnS, sont des demi-métaux ferromagnétiques qu’est on bon accord avec la régle de
Slater-Pauling, Ces caractéristiques permis les composés d’étre des bons candidats pour les
applications spintroniques

/ Abstract \

In this work, we have used the first principal calculation to study the structural, electronic properties
and magnetic of Full-Heusler compounds. Full potential linearized Augmented Planes waves (FP-
LAPW) method was used in the frame work of the density functional theory DFT which is
implemented in the Wien2k calculation code. For the exchange and correlation potential, we have
used GGA-PBE. we have studied the physical and chemical stability of both compounds in
Cu,MnAl, Hg,CuTi type. we have calculated the optimized lattice parameters a(A°), bulk moduli and
magnetic moment for the most stable Cu,MnAl,. The electronic band structure and the total and partial
density of states show that NavVO, et NaVS, , NaMnO,, NaMnS, are ferromagnetic demi-metals
which are in good agreement with the Slater-Pauling rule. These characteristics indicate that our

kcompounds are good candidates for spintronics applications. /




