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533 28080 303.11 415.47 369-45 1 EH(Gpa)
= 563 581
489
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. 0.164 0.182 0.127 0.108 V(GPa)
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42.21 28.48 37.68 22.28 36.61 49.88 Hv
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25.71953 1.06 3.22306 3.03551 VCA
25.737793 1.06 3.2296165 3.0354235 Supercell TiB
2
1.065 3.2301(8) 3.0316(8) Exp
26.983000 1.08 3.309504 3.068303 VCA
27.132469 1.08 32292553 0720393 Supercell Tig 75210 2585
1.082 3.3182(4) 3.0654(7) Exp
28.32 1.10 3.39748 3.10244 VCA
28.49945075 1.095 3.4053655 3.1081935 Supercell .
TlpsZro5B;
1.096 3.4054(1) 3.1057(9) Exp
29.697679 1.11 3.478646 3.139719 VCA
29.71238 1.106 3.475267 3.1422335 Supercell .
P Tlg252r075B3
1.107 3.4755(7) 3.1391(8) Exp
30.94343 1.12 3.54213 3.17604 VCA
30.9366495 1.11 3.541178 3.1765685 Supercell 718
2
1.114 3.5284(9) 3.1682(9) Exp



Lattice parameter a (A°)

RLaBlLal) g il ) Juail

3.18 - 3.55
3.16 - 3.50 -
| ~ |
3.14 1 < 3.45-]
4 (&) 4
—
2] 8 3.40
] g |
3.10 - 5 5354
] 5 1
3.08 |
| g 3.30
£ 4
3.06 -
] 5 3.25-
3.04 - 1
| 3.20
3.02 T T T T T - T . T T , T ' T ' T g T T T
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
X contents X contents

(X=0,0.25,0.5,0.75, 1) : 8140 ANy cga Al LAl 8 dade i (4.111) Js&
Glall Jslaall ) shal S jill 3as g ddaldl ana 5 4 ) sl 4Kl gl 5 @l st Jaa 3l (4-111)d g s
¢! ZrBy A TiBy e AN analls cul 6l oda 5l seda Cum o i oS 55l 5 pseilislll 5l
O I ALRYL | Ti e 0S) e Al Zr i o) el Caail aal ) 15 a0 oS50 58 53 83 5
Cadad e 138 5 Ay il bl 5 &) 5 Supercell s VCA Clasivdl) (a8l Ledde: Jlanidl) il

Aana 5 dal 45l clbual) 8 A A3yl o) e S5

ade Gai Lo i s Uha 1 e ol Legd) Baadl 58 ) dlyay 4<0il 50 A S st ey A (e

(4111 Js& Vegard o5

Addal) ey A3 _2 4111

plaiuls (DOS) AUall ci¥ls A8US sy B ¢ Ty, Z1, By - Aui s S Al e J geasll
& z oM PP-PW 4l 31 <l Sl 591 fanall Jlerils, GGA-PBE &l i Castep el
ol s KI(DOS) ddall cildlas e 53S0 yall pilisl) cAgidl) ABUSY 4y las ) 8138 5 el )
(5 DA 8 dsia sa Ty, Zr B, 2
Al ) (oo Gsid) 08V 5 - 12 eV gl sl Gn 5 sanddl 5 DOS Gilbhl i
B 5,dp 55 a¥la cubud JQale jlasun o Uy 5 Galiite S80S0 ¢ a0 50 o 38 5l maead dailly



RLaBlLal) g il ) Juail

e s Loyl 53 RS )y ¢ DOS <alidal (g i) 81Sl 6 a3, Zr 5 T (S d S Ayl
(e B (g ) (5 sially Liaial 8 5 ¢ (- Zr<Ti) (d) 5 B (2p) (Ef )= s sivue (3 sl
@ pald Y 5 o ST o JBY) Al sl OV (e s siek) 0BV 5 - 126V
Upnia Lo gl WS o Wadl - DOS - &l cYla AU liate ol A gy cdle il
Cua ¢ pseudogap) 485N 3 sadll anls sy xall g ¢ Fermi 4la (s siuse (o Al Al Ll (53l g
soadll 038 dga 5 e ABla Jsa Ay pKIY) VLA A8S Galidile 13a A4 1) 5 sadl) aUad ol
S B s pimy ST (S0 5 el ) oda ppead 3K jidie daw sa VLAl 40 2801 8 44 )
B ) iow 5l el il ) dalal ) 8 380 el JS8 &35 (1 0.75¢x=0.5)
. Zr<Ti) 4d) «(3ds (2p
A e Aplul) 565 B s Zr T Al oS Auldl NS e odle 5y s il jpusdi (S
Zr- 5 Ti-B 4 ¥ dday) )1 e (5 58 dpaalocll B-B 8 Lyl yill 3508 8 Milbs ¢ Zr 5 Ti e el B 4
¢ Zr (e ol Ti A oS dulall o< ¢ elld ) A8l o((4-111)d s & ) 5l JI sl Jlail) B
O itind B (il 5 Zr — B o dalil) dlli (e Jef Ti-B 4 ¥ ddasl )l b j¥1 5,08 ola il
ZrB, o 1)l ST TIB,
o Al Glia gall Alls juedi &% Ladie sl ( pseudogap) 49051 3 sl Gl Gialll sy s
e ofialll e a5 (A8 3 b adll JSE adh g AaaN Aulia gall B gad JSE ) G i AY) (el
A Ala gl ) Ae38h 465030 5 gadl) QUai Aaada ysic)



RLaBlLal) g il ) Juail

12 . 13 ] i
TiB, : — Tig,75Zr0,25B2 o
; 10,0 -
10- . — —d
= ——TDOS & ——TDOS
Q)
2 -~
2 8- 2 754
o e
8 6 k>
A Y50
»n . »n
(] .
B 44 " 8
] : 2,5 -
2]
0,0
100 75 50 25 00 25 50 75 10,0 100 75 50 25 00 25 50 7,5 10,0 125
Energy (eV) Energy (eV)
10,0 - 10,0 -
. ; s Tig.252r0.75B ; S
TIO,5ZI'0’5BZ : iy | 0,254'0,75P2 : —;
' —d ; —d
S 75 ; ——TDOS S 7.5 . —TDOS
] ' ° :
g : g :
= . "G .
3 5,0 - 5 © 5,0+ .
w ' w :
0 ; 0 "
o .
2 a
2,5 2,5 ;
0,0 = 1 ———— 0,0 = —F—F——F—— T~
100 -75 -50 -25 00 25 50 75 100 125 100 -75 -50 -25 00 25 50 75 100 125
Energy (eV) Energy (eV)
10,0
s
zrB, —
—d
7,5

DOS (Electrons/eV)
£
1

N
[3,]
1

0,0

N R T L T T . . R
-10,0 -75 50 -25 00 25 50 75 10,0 125

Energy (eV)

(X=0,0.25, 0.5, 0.75, 1): 381 5l 43 jad g 40l (DOS) 4l ela AU (5 111)Jsad



ml.'ulb Cal:u]\

Gl Juadl)

14y g pall gailad -3 -4-111

(5111 Jtal) 3 ATt A5 0all 38 Al &3 5l iy 5

(GPa) 52> 53 5 3840 s Ty, Zr,By 1S jall 581 5l (10 Ao ganal Cij A3 all Cul 5wl : (5-111) Jgaad
(Supercell) 4l Ll slxial s VCA O il
291.65 25391 447.7 89.32 58.22 641.5 VCA
TiB,
287 2547 4464 90.1 62 637.4 Supercell
273.1 2434 4684 8493 67.7 614 VCA
Tio.75Zr0.25B2
283 249 440.3 90 50 616.8 Supercell
262.4 247.6 442 94.5 63.2 588 VCA
TiosZrosBs
262.2 246.8 417 101 59 581 Supercell
251.8 250.7 4244 108 62.4 565.9 VCA
Tio25Zr0.75B2
255.3 246.7 422 109.1 575 558 Supercell
240.66 248.11 419.47 111.2 56.08 537.41 VCA
ZrB>
245.2 246.3 416.3 112.7 56 536.7 Supercell

«(Supercell 5 VCA) Oalexivall G &l & 4 jliie aa Ll Leale Jlanidl) miliall DA (e JaaDlal)
@osaall laaall e Gallall e il ) S0 e cdaa Blle Cags Cog s el cul i G ALaaDA e
Ti O sl pss oS00 38 538005 ge palili Cgg 5 Cags Cags Crg s sal) Cul il lalaiV) o2a
(6 )N 8 Leliiaiy Liad S0 il A1V A5 pall ul 58 < il ST i gil 5. Z1 (0 A glia e

(ZrB; AITiB,) Xx=1 &I X=0 (3 % 16 = 4iad caalss Cpp i) G il yuaill o380 LoDl



MUASU Lulld\

Gl Juadl)

| T —=C
600 - Tiq_xZryB2 .
_ - C33
= wibe G -
. 500
g —y—- C13
B 400 ' 4G,
-
7]
1)
‘@ 300
(7] \
(] 1 &=~ N > &
- ¢ L g & H
s
b 200 -
c
[e]
(&)
100 = / v v vy
1 A—o — 4 A -
T L] T L T T 1 T
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25

Concentrations X

(X=0,0.25, 0.5, 0.75, 1) 2 58I il Ay &5 g yall o) 6§ S (6 .111)JS&Y

81 alas¥l o3a & (Jidll) Gl o ol wil) 8 (a8 81 Cpg s Cop (M) Rulaill i g pall ol 5l

e e

S« (VRH) Hill dw 5 Reuss o+ Voigt <u g by 8 Jaation addiuall (aleall zali ) &)

. POissON ¢sssl 52 Aaas | NGV Cpalaall pe Jalaill g 55 Jaadl jind

54



RLaBlLal) g il ) Juail

Cu sy i Jlenioly A pal) Cul gl AV el g daiall Jalaa o Qi ¢ oaslandl oUaill b
Jeaniall il 5 J5Y1 Jomdll 35 5S3) lEBlalls S all (VRH) Hill dst s Reuss o5\Voigt
(6 -1 s3a)) b dlai e

JEL aall sas 50 3384l ALl 5 aill (i charall COae ad 2 (6-11T)dgaa
w0 Voigt cugd Sl 8l mesy v G ESB  10sml s 4 I A8La¥L ((GPa)
S aead (VRH) Hill O 5 Reuss

ZrB; ’ Tio2sZro75B2  TiosZrosBz | Tio75Zr0 2582 S yall

227.92 234.76 235.82 241.285 24495 | BY(GPa)
227.03 232.8 233.3 238.42 240.19 | B"(GPa)
227.48 233.78 234.56 239.85 24257 | B"(GPa)
513.69 530.05 541.96 556.19 575.32 E"(GPa)
503.17 519.62 534.14 549.87 563.58 | E'(GPa)
508.44 524.85 538.05 553.03 569.45 | E"(GPa)
228.44 235.85 242.6 249.23 25949 | GY(GPa)
222.52 230.33 238.8 246.44 254.11 | G (GPa)
225.48 233.09 240.7 247.84 256.79 | G (GPa)
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Résumé:

Le but de ce mémoire de master 2 est le calcul ab initio des propriétés : structurales, électroniques,
dureté, et élastique Pour les diborures: XB,: X = Sc, Ti, V, Y, Zr, Nb) dans une premiere étape, ainsi
gue la solution solide du composé Ti,Zr,B, pour différentes concentrations: (X =0, 0,25, 0,5, 0,75, 1)
Dans une deuxiéme étape, le calcul a été effectué Dans le cadre de la théorie de la densité
fonctionnelle (DFT) utilisant la méthode des pseudo-potentiel (PP) avec I'approximation de gradient
généralisée (GGA), qui est utilisé dans le programme CASTEP, les résultats obtenus ont été comparés
avec les données expérimentales de la premiére partie de I'étude, et ils sont en bon accord avec
elles. Pour une bonne description du comportement mécanique des matériaux considérés , nous
avons calculé d’abord leurs constantes élastiques en état monocristallin, En utilisant toujours les
valeurs des Cij et en se basant sur I'approximation de Voigt-Reuss-Hill, nous avons exploré les
propriétés élastiques des composés étudiés en état polycristallin : les modules d’élasticité isotropes
(module de compression B, module de cisaillement G, module de Young E et rapport de Poisson v).
Nous avons tracé les surfaces (3D) et les contours planes des modules (E et B a plusieurs plans

cristallographiques des composés de la solution solide, pour révéler leur anisotropie élastique.

Mots clés: DFT, Pseudo potentiels, métaux de transition et métalloides, propriétés élastiques.



Abstract:

The aim of this thesis is the ab initio calculation of the properties: structural, electronic, hardness,
and elastic For diborides: XB2: (X = Sc, Ti, V, Y, Zr, Nb) in a first step, as well than the solid solution of
the compound Til-xZrxB2 for different concentrations: (X =0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) In a second step, the
calculation was carried out within the framework of the theory of functional density (DFT) using the
method of pseudo-potential (PP) with the generalized gradient approximation (GGA), which is used
in the CASTEP program, the results obtained were compared with the experimental data of the first
part of the 'study, and they agree with them. For a good description of the mechanical behavior of
the materials considered, we first calculated their elastic constants in monocrystalline state, always
using the values of Cij and based on the Voigt-Reuss-Hill approximation, we explored the elastic
properties of the compounds studied in polycrystalline state: isotropic moduli of elasticity
(compressive modulus B, shear modulus G, Young's modulus E and Poisson ratio u). We have traced
the surfaces (3D) and the plane contours of the moduli (E and B at several crystallographic planes of
the compounds of the solid solution, to reveal their elastic anisotropy.

Keywords: DFT, Pseudo potentials, transition metals and metalloids, elastic properties.
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