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Abstract

In this work, we have studied the structural, electronic and optical properties of AgMgF3 and
KMgF3 compounds using the linearized augmented plane wave method (LAPW) based on
density functional theory (DFT). For the exchange-correlation term, we have used both LDA
and GGA approximations. For the structural properties, we have calculated the lattice
parameters, the compressibility modulus and the cohesive energy. To understand the
electronic behavior of these two compounds, we have analyzed the electronic band structure
and the spectra of the electronic density of states. We have also studied the charge density
distribution in the interatomic region to know the nature of the bonding between the atoms.
Finally, we have computed the optical properties of AgMgF; and KMgF3 by calculating the
real and imaginary parts of the dielectric function, then we have explored the rest of the
optical parameters such as absorption, refractive index and extinction, reflection coefficients
and optical conductivity.

Résumeé

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurelles, électroniques et optiques des
composés AgMgFs; et KMgF; en utilisant la méthode des ondes planes augmentées linéarisées
(FP-LAPW) basée sur la théorie de la fonctionnelle la densité (DFT). Pour le terme
d'échange-corrélation, nous avons utilisé les deux approximations LDA et GGA. Pour les
propriétés structurelles, nous avons calculé les paramétres de la maille, le module de
compressibilité et I'énergie de cohésion. Pour comprendre le comportement électronique de
ces deux composés, nous avons analysé la structure des bandes électroniques, les spectres de
la densité d’états électroniques. Nous avons également étudié la distribution de la densité de
charge dans la région inter-atomique pour connaitre la nature de la liaison entre les atomes . A
la fin, nous avons calculé les propriétés optiques de AgMgF3; et KMgF; apreés avoir calculé la
partie réelle et imaginaire de la fonction diélectrique, puis nous avons exploré le reste des
parameétres optiques tels que I'absorption, I'indice de réfraction et I'extinction, le coefficient de
réflexion et la conductivité optique.




