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Résumé 

Abstract: 

The present work is a study of physical properties (structural, electronic, optical, and 

thermoelectric…ect), alloys based on bismuth, and lanthanides. This will allow us to define the problem 

of phase stability as well as the problem of the role of electrons in this stability using the method of 

augmented and linearized plane waves at total potential (FP-LAPW) implemented in the Wien2k code. 

Materials based on bismuth and lanthanides have been intensively studied because of their numerous 

technological applications, especially in the fields of spintronics, optoelectronics and thermoelectrics 

(renewable energy sources). 
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Résumé : 

Le présent travail s’agit d’une étude des propriétés physique (structurales, électroniques, optique, 

et thermoélectriques….ect), des alliages à base de bismuth et lanthanides. Cela nous permettra de 

définir la problématique de la stabilité des phases, ainsi que la problématique du rôle des 

électrons dans cette stabilité en utilisant la méthode des ondes planes augmentées et linéarisées à 

potentiel total (FP-LAPW) implémentée dans le code Wien2k. Les matériaux à base de bismuth 

et lanthanides ont été intensivement étudiés à cause de leurs nombreuses applications 

technologiques surtout dans le domaine de spintronique, optoélectronique et thermoélectrique 

(sources des énergies renouvelables). 

Mots Clés : 

DFT, FP-LAPW, électroniques, optiques, thermiques, bismuth, lanthanides. 

 

 :ملخص 

 عهى انقائمت نهمشكباث ،( إنخ ... انكهشوحشاسيت و الإنكخشونيت ، انهيكهيت )انفيزيائيت نهخصائص دساست عن عباسة  انعممهزا

 باسخخذاو الاسخقشاس هزا في الإنكخشوناث دوس مشكهت وكزنك اسخقشاس، مشكهت بخحذيذ رنك ننا سيسمح. انلانثانيذاث و انبزمىث

 عهى حعخمذ انخي انمىاد دساست حمج. Wien2k بشنامج في انمطبقت( FP-LAPW )وانخطيت انمسخىيت انمىجاث طشيقت

 وانكهشباء انضىئيت الإنكخشونياث مجال في خاصت ، انعذيذة انخكنىنىجيت حطبيقاحها بسبب مكثف بشكم و انلانثانيذاث انبزمىث

 (.انمخجذدة انطاقت مصادس )انحشاسيت

 

 . انلانثانيذاث ،  انبزمىث ، انحشاسيت انذيناميك ، ، انضىئيت الإنكخشونياث  DFT،   FP-LAPW   : الكلمات المفتاحية

 


