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Résumé  

Nous avons étudié les propriétés structurales, élastiques et électroniques de l'oxyde de zinc 

(ZnO) en phase wurtzite en utilisant des calculs de premiers principes basés sur la théorie de 

la fonctionnelle de la densité (DFT), implémentés via le code CASTEP avec l'approximation 

GGA-PBESOL, ainsi qu'une caractérisation expérimentale par spectroscopie FTIR et UV-

Visible. Nous étudions les paramètres de maille (a et c), les constantes élastiques (C₁₁, C₁₂, 

C₁₃, C₃₃, C₄₄, C₆₆), les modules mécaniques (B, G, E), le coefficient de Poisson (ν), la 

température de Debye (θD), la structure de bandes et la densité d'états (DOS). Les résultats 

théoriques montrent que les paramètres de maille (a = 3.2372 Å, c = 5.2237 Å) sont en 

excellent accord avec les données expérimentales disponibles dans la littérature. Nous 

trouvons que le ZnO est un semi-conducteur à gap direct au point Γ, de caractère ductile (B/G 

= 3.94 > 1.75) et thermiquement stable (θD = 387.84 K). Expérimentalement, la spectroscopie 

FTIR révèle une bande d'absorption à 422 cm⁻¹ attribuée à la vibration de la liaison Zn-O, 

confirmant la pureté de l'échantillon, tandis que la spectroscopie UV-Visible indique un gap 

optique de 3.16 eV déterminé par la méthode de Tauc, est en bon accord avec les valeurs 

expérimentales rapportées dans la littérature. 

Abstract  
We have studied the structural, elastic, and electronic properties of zinc oxide (ZnO) in the wurtzite 

phase using first-principles calculations based on Density Functional Theory (DFT), implemented 

through the CASTEP code with the GGA-PBESOL approximation, combined with experimental 

characterization by FTIR and UV-Visible spectroscopy. We study the lattice parameters (a and c), 

elastic constants (C₁₁, C₁₂, C₁₃, C₃₃, C₄₄, C₆₆), mechanical moduli (B, G, E), Poisson's ratio (ν), 

Debye temperature (θD), band structure and density of states (DOS). The theoretical results show that 

the lattice parameters (a = 3.2372 Å, c = 5.2237 Å) are in excellent agreement with available 

experimental data from the literature. We find that ZnO is a direct-bandgap semiconductor at the Γ 

point, with ductile character (B/G = 3.94 > 1.75) and good thermal stability (θD = 387.84 K). 

Experimentally, FTIR spectroscopy reveals an absorption band at 422 cm⁻¹ attributed to Zn-O bond 

stretching, confirming the high purity of the sample, while UV-Visible spectroscopy yields an optical 

bandgap of 3.16 eV determined by the Tauc method, is in good agreement with experimental values 

reported in the literature. 

 ملخص

باسخخذام حساباث  Wurtziteفٍ طىس  (ZnO)لوٌا بذساست الخظائض البٌُىَت والوشًت والإلكخشوًُت لأكسُذ الضًك 

، GGA-PBESOLبخمشَب  CASTEP، الوٌفَّزة عبش بشًاهج (DFT)الوبادئ الأولً الوبٌُت علً ًظشَت الكثافت الىظُفُت 

، C₁₁  (، وثىابج الوشوًت((cو (a )ًذسط ثىابج الشبكت .UV-Visibleو FTIRإلً جاًب حىطُف حجشَبٍ بطُفٍَ 

C₁₂ ،C₁₃ ،C₃₃ ،C₄₄ (C₆6)وُكاًُكُت، والوعاهلاث ال)  (B ،(G) ،(E) وهعاهل بىاسىى ،(ν) ٌودسجت حشاسة دَبا ،

(θD)حظُهش الٌخائج الٌظشَت أى ثىابج الشبكت  .، وبٌُت الٌطاق الإلكخشوًٍ وكثافت الحالاث((a = 3.2372 Å ،c = 5.2237 

Å) هوخاصاً هع البُاًاث الخجشَبُت الوخاحت فٍ الأدبُاث العلوُت ً شبه هىطل رو فجىة طالت  ZnOأى  ًجذ .حخىافك حىافما

وحجشَبُاً، َكشف  .(θD = 387.84 K)وثباث حشاسٌ جُذ  (B/G = 3.94 > 1.75)، بطابع هطُلٍ Γهباششة عٌذ ًمطت 

هوا َؤكذ ًماء العٌُت، فٍ حُي َعُطٍ  Zn-Oحعُضي لاهخضاص سابطت  cm⁻¹ 422عي حضهت اهخظاص عٌذ FTIRطُف 

، فٍ احفاق جُذ هع المُن الخجشَبُت الوُبلَّغ عٌها فٍ Taucبطشَمت  eV 3.16حبلغ  فجىة طالت ضىئُت UV-Visibleطُف 

 .                                                                                                                                           .الأدبُاث
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