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Résumé 

Une investigation a été traitée en utilisant la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) 

dans l'approximation du gradient généralisé (GGA-PBE), telle qu'implémentée dans le code 

CASTEP. Cette étude concerne les propriétés structurales, élastiques et électroniques de la 

phase MAX Sc2SnC qui fait l'objet de ce travail. Les paramètres de maille calculés (a = 3,352 

Å, c = 14,790 Å) sont en bon accord avec les valeurs expérimentales. Le 

composé Sc2SnC montre un caractère métallique avec une densité d'états non nulle au niveau 

de Fermi. Les constantes élastiques (𝐶11, 𝐶12, 𝐶13, 𝐶33, 𝐶44) et les modules de compression 

 (B = 101,65 ) et de cisaillement (G = 73,05 ) montrent que le composé Sc2SnC est 

mécaniquement stable et fragile (B/G = 1,39). Les indices d'anisotropie indiquent un 

comportement quasi-isotrope. 

 

Abstract 

An investigation was carried out using density functional theory (DFT) within the generalized 

gradient approximation (GGA-PBE), as implemented in the CASTEP code. This study 

concerns the structural, elastic and electronic properties of the Sc2SnC MAX phase which is 

the object of this work. The calculated lattice parameters (a = 3.352 Å, c = 14.790 Å) are in 

good agreement with experimental values. The Sc2SnC compound shows a metallic character 

with a non-zero density of states at the Fermi level. The elastic constants (𝐶11, 𝐶12, 𝐶13, 𝐶33, 

𝐶44bulk modulus (B = 101.65 ) and shear modulus (G = 73.05 ) show that Sc2SnC is 

mechanically stable and brittle (B/G = 1.39). The anisotropic indexes indicate a quasi-

isotropic behavior. 

 

 ملخص

إطار حقزٔب انخذرج انمؼمم، بٍذف دراصت انخصائض انبىُٕٔت أوُدزث ٌذي انذراصت باصخؼمال وظزٔت دانت انكثافت ضمه  

.                                                                            َانمزوت َالإنكخزَوٕت نطُر ماكش مُضُع ٌذا انؼمم  

.  مما ٔؤكذ دقت انحضاباث انمىدزة أظٍزث انىخائح أن مؼاملاث انشبكت انمحضُبت مخُافقت بشكم خٕذ مغ انقٕم انخدزٔبٕت،  

كما بٕىّج انذراصت أن انمزكب انمذرَس ٔمخهك صهُكًا مؼذوًٕا، حٕث حبقّ كثافت انحالاث الإنكخزَوٕت غٕز مىؼذمت ػىذ مضخُِ 

                                 .                                                                                                      فٕزمٓ

.                َأَضحج انثُابج انمزوت َمؼامم الاوضغاط َمؼامم انقض أن انمزكب مضخقز مٕكاوٕكًٕا َٔخصف بانٍشاشت . 

        .                                             َحشٕز مؤشزاث انلاحداوش إنّ أن انمزكب ٔظٍُز صهُكًا شبً مخضاَْ انخُاص



 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

                                                                                  

 

 

 

 


