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Abstract

In this work, we studied the structural, electronic, magnetic, thermodynamic and thermoelectric
properties of CsVOs compound using the linearized augmented plane wave method (LAPW)
based on density functional theory (DFT). To estimate the exchange-correlation term, we used
GGA approximation. In the structural properties, we calculated the lattice parameters, the
compressibility modulus and the cohesive energy. To understand the electronic behavior of
these two compounds, we analyzed the electronic band structure and the spectra of the
electronic density of states. We also calculated the total and partial magnetic moment of CsVOa.
In the calculation of the thermodynamic properties, we focused on the calculation of some
specific thermal quantities using the quasi-harmonic of Debye model, such as the heat capacities
Cv and Cp, the thermal expansion coefficient o and the entropy. Finally, we calculated
thermoelectric properties such as Seebeck parameter, electronic electrical conductivity and
electronic thermal conductivity.

Résumeé

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurelles, électroniques, magnétiques,
thermodynamiques et thermoélectriques du composé CsVOs en utilisant la méthode des ondes
planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) basée sur la théorie de la fonctionnelle la densité
(DFT). Pour estimer le terme d'échange-correélation, nous avons utilisé 1’ approximation GGA.
Dans 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 électronique les spectres de la
densité d’états électroniques. Nous avons également calculé le moment magnétique total et
partiel du CsVOs. Dans le calcul des propriétés thermodynamiques, nous nous sommes
concentrés sur le calcul de certaines grandeurs thermiques spécifiques a lI'aide du modeéle semi-
harmonique de Debye, telles que les capacités thermiques Cy et Cp, le coefficient de dilatation
thermique o et I'entropie. Enfin, nous avons calculé les propriétés thermoeélectriques telles que
le paramétre de Seebeck, la conductivité électrique électronique et la conductivité thermique
électronique.
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