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RESUME :

Ce travail repose sur 1’é¢tude des propriétés structurales, €lectroniques et magnétique
de I’alliage heusler Mn,PtCo , en appliquant les méthodes ab-initio basant sur la théorie de la
fonctionnelle de densité (DFT) avec utilisation I’approximation de gradient généralisé GGA ,
en I’occurrence la méthode de calcul : FP-LAPW incorporée dans le code Wien2k. On a traité
la stabilité structurale plus on a déterminé le parametre d’équilibre, le module de
compressibilité et sa dérivée. L’analyse de la densité d’état et le calcul de la structure de
bande se faite pour la structure Fm3m dans 1’ordre ferromagnétique car elle est plus stable.
On a calculé le moment magnétique et la température de curie. Une cohérence a été montrée

entre nos résultats et ceux d'autres calculs théoriques.

Mots clés: FP-LAPW, les alliages Heusler, Demi-Métallique
ABSTRACT:

This work deals with the study of the structural, electronic and magnetic properties
of the Heusler alloy Mn,;PtCo , by applying the ab-initio methods based on density
functional theory (DFT) using the approximation of generalized gradient GGA, in this case
the calculation method: FP-LAPW incorporated in the Wien2k code. We treated the structural
stability and the more we have determined the equilibrium parameter, the bulk modulus and
its derivative. The analysis of the density of state and the calculation of the band structure is
done for the Fm3m structure in the ferromagnetic order because it is more stable. The
magnetic moment and the Curie temperature were calculated. A consistency has been shown

between our results and those of other theoretical calculations.
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