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Résumé

Nous avons étudié les propriétés structurales, élastiques et électroniques de I'oxyde de zinc
(Zn0O) 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 I'approximation
GGA-PBESOL, ainsi qu'une caractérisation expérimentale par spectroscopie FTIR et UV-
Visible. Nous étudions les parametres de maille (a et c¢), les constantes élastiques (Cii, Ciz,
Cis, Css, Cas, Ces), les modules mécaniques (B, G, E), le coefficient de Poisson (v), la
température de Debye (0p), la structure de bandes et la densité d'états (DOS). Les résultats
théoriques montrent que les paramétres de maille (a = 3.2372 A, ¢ = 5.2237 A) sont en
excellent accord avec les données expérimentales disponibles dans la littérature. Nous
trouvons que le ZnO est un semi-conducteur a gap direct au point I', de caracteére ductile (B/G
=3.94 > 1.75) et thermiquement stable (0p = 387.84 K). Expérimentalement, la spectroscopie
FTIR révele une bande d'absorption a 422 cm™ attribuée a la vibration de la liaison Zn-O,
confirmant la pureté de I'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 (ZnQ) 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 (Ci1, Ci2, Cis, Css, Cas, Ces), mechanical moduli (B, G, E), Poisson's ratio (v),
Debye temperature (6D), band structure and density of states (DOS). The theoretical results show that
the lattice parameters (a = 3.2372 A, ¢ = 5.2237 A) are in excellent agreement with available
experimental data from the literature. We find that ZnO is a direct-bandgap semiconductor at the T’
point, with ductile character (B/G = 3.94 > 1.75) and good thermal stability (6D = 387.84 K).
Experimentally, FTIR spectroscopy reveals an absorption band at 422 cm™ 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.
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