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Résumé:

6ilisant le programme (CASTEP), qui utilise la méthode de pseudo-potentiel, qui est basé}

sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), nous avons calcule les propriétés
structurales, électroniques, magnétisme, élasticité et thermodynamique pour le composé de
Heusler quaternaire NbFeCrAl et vous avons utilisé 1'approximation du gradient généralisé
(GGA - PBE) afin de calculer le potentiel d'échange et la corrélation , les résultats obtenus

concordent avec les résultats théoriques disponibles.

%ts clés : Alliages de Hussler, Théorie de la fonction densité,( DFT), CASTEP. Spintroniqu

Abstract:

ﬁsing the program (CASTEP), which uses the pseudo-potential method, which is based h

the density functional theory (DFT), we calculated the structural, electronic, magnetism,
elasticity and thermodynamic properties for the compound of Heusler quaternary NbFeCrAl.
In order to calculate the exchange potential and the electronic we used the generalized
gradient approximation (GGA - PBE), The obtained results agree with the available

theoretical results.

Qey words: Hussler alloys, density function theory (DFT), CASTEP. Spintronic j
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