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Résumeé:

Le but de travail est d’étudier les propriétés structurales, électroniques des
composés ternaires LIAIH, .Pour cela on utilisé la méthode des ondes planes

augmentées linéarisees(LAPW) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la
densité (DFT) . implémentée dans le code Wien2K.

Dans le calcul on utilisé I’approximation du gradient généralisé¢ (GGA).

A partir des tests de convergence on a on a déterminé les deux paramétres
constitutifs de la méthode utilisé pour réaliser notre travail.

Le structure de bande et la densité d’états sont aussi ’étudiée dans le phases
stables de composé LiAlH,.

Les résultats sont en bon accord avec les données expérimentales et les calculs.

Mots-clés: les propriétés structurales, électroniques , de composé ternaires
LiAlIH,, la méthode des ondes planes augmentées linéarisées(LAPW) , Le structure
de bande, la densité d’états.
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