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/ Résumé \

Dans ce travail, nous avons étudié la théorie (ab initio) des propriétés structurelles
et électroniques du Hessler CO2ZrSn et CO2TiSn. L’objectif est de vérifier les
milieux physiques tels que 1’équilibre constant, la densité des cas et la structure des
bandes. La méthode utilisée est la méthode d’onde plate linéairement augmentée et
la latence compléte intégrée dans WIEN2K sous la théorie de la dalia de densité de
I’approximation de GGA.

kMots clés: Alliages Hessler, Ddtheory DFT fonctionnelle, Ferromagnétique. /

/ Abstract \

In this work we studied the theory (ab initio) of the structural, electronic properties
of the Hessler CO2ZrSn end CO2TiSn. The goal is to check physical media such
as constant balance, density of cases, and structure of bands. The method used is
the linearly increased flat wave method and full latency integrated into WIEN2K
under the density dalia theory of GGA approximation.

Keywords: Hessler alloys, Functional DFT Ddtheory, Ferromagnetic.
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