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Abstract

This thesis presents an ab initio study of the structural, electronic and optical properties of
beryllium selenide (BeSe) in the Zinc Blende and NiAs phases, carried out using density functional
theory (DFT) with the GGA-PBE approximation, as implemented inthe CASTEP code. Structural
optimization showed that the Zinc Blende phase is the most stable under ambient pressure, with
lattice parameters and a bulk modulus (Bo = 92 GPa) in good agreement with the literature, whilea
phase transition to the NiAs structure occurs under high pressure (= 55 GPa). The electronic study
reveals semiconducting behavior in both phases, with an indirect '—-X band gap of 2.74 eV for
Zinc Blende and 0.60 eV for NiAs, with valence bands dominated by Se-4p orbitals and conduction
bands by Be-2s/Se-p orbitals, reflecting covalent hybridization. Optical analysis (absorption,
reflectivity, refractive index, dielectric function, loss function and optical conductivity) highlights
strong activity in the ultraviolet region, confirming the potential of BeSe for UV optoelectronic
applications.

Keywords: DFT - CASTEP - BeSe - Semiconductors 1I-VI.
Résumé

Ce mémoire présente une étude ab initio des propriétés structurales, électroniques et optiques du
composé séléniure de béryllium (BeSe) dans les phases Zinc Blende et NiAs, réalisée par lathéorie
de la fonctionnelle de la densité (DFT) avec I'approximation GGA-PBE, implémentée dans le code
de calcul CASTEP. L'optimisation structurale a montré que la phase Zinc Blende est la plus stable
a pression ambiante, avec des paramétres de maille et un module de compressibilité (Bo ~ 92 GPa)
en bon accord avec la littérature, tandis qu'une transition de phase vers la structure NiAs apparait
sous haute pression (= 55 GPa). L'étude électronique révele un caractere semi-conducteur dans les
deux phases, avec un gap indirect '—>X de 2.74 eV pour la Zinc Blende et 0.60 eV pour NiAs, les
bandes de valence étant dominées par les orbitales Se-4p et les bandes de conduction par les orbitales
Be-2s/Se-p, traduisant une hybridation covalente. L'analyse optique (absorption, réflectivité, indice
de réfraction, fonction diélectrique, fonction de perte et conductivité optique) met en évidence une
forte activité dans le domaine ultraviolet, confirmant le potentiel du BeSe pour les applications
optoélectroniques UV.

Mots-clés : DFT - CASTEP - BeSe - Semiconducteurs I1-VI
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