Résumé

Résumé:

Dans ce travail, nous avons étudié quelques propriétés optoélectroniques, diélectriques et mécaniques avec et sans tenir compte de l’effet du désordre compositionnel des composés binaires BeSe, CdSe et ses alliages ternaires BexCd1-xSe.

La méthode utilisée est celle du pseudopotentiel empirique local (EPM) couplée avec l’approximation du cristal virtuel (VCA) et associée avec le modèle des orbitales liées de Harrison (BOM) et le modèle de Verma. Les dépendances de la composition des caractéristiques sélectionnées du système d'alliage de zinc-blende BexCd1-xSe, telles que l'énergie de la bande interdite, la structure de bande, la densité de charge électronique, l'indice de réfraction, les constantes diélectriques et les paramètres mécaniques ont été étudiées sur la plage de la composition 0-1. Nos résultats ont été comparés aux données expérimentales et théoriques disponibles, et ont montré un accord généralement satisfaisant. Tous les paramètres de bande étudiés varient de façon monotone avec la composition x de béryllium Be, un passage de la bande interdite directe à la bande interdite indirecte se produit à x 0,57. Ce point passe à 0,76 si l'on prend en considération l'effet du désordre compositionnel.

Une attention particulière a été accentuée sur l’effet du désordre compositionnel sur la structure de bandes, les gaps d’énergies
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, la densité de charge électronique, l'indice de réfraction, les constantes diélectriques et les paramètres mécaniques de l’alliage BexCd1-xSe. Cet effet s’avère très important et nous ne pouvons pas le négliger.
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