Apntd) Al Byl &y i a0 4y ) ggan)
alal Gl g Mad) agladil) 315 9

s _—-—-‘”e =

$etif 1 University - Ferhat ABBAS

Faculty of Sciences

Université Ferhat Abbas Sétif 1 e al a3 cihw 4 aals
Faculté des Sciences s Lal) 1<
Département de Physique £l ) o B

Meéemoire de Master

Domaine : Sciences de la Matiéere
Filiere : Physique

Spécialité : Physique des Matériaux

Titre

7 - -, = =7 V4 \
Etude ab_initio des proprietes structurales,

¢élastiques et electroniques de I’oxyde de
L magnésium MgO

J

Présenté par Encadré par

BEN AZOUZ Amina M. ZERROUG Samir

Jury d’examen :

Président M. LADJADJ Youcef (MCB) Université Ferhat Abbas Sétif 1
Encadreur M. ZERROUG Samir (MCA) Université Ferhat Abbas Sétif 1
Examinateur M. HAMZA Djamel Eddine (MCA)  Université Ferhat Abbas Sétif 1

2025/ 2026



Table des matiéres

LiSteS deS fIGUIES .. o.veitt ittt e 1
LiSte des tableaux ........oouiitit it 2
Liste des @aDrEVIALIONS .........ui e 3
INtrodUCtioN GENETALE .......outii e 5
Références bibliographiqUES ...........oouii i 7
(01§ F-T o1~ 3 PP 9
1. L’oxyde de magnésium MgO ..........cccoiiriniiniitiit i 9
1.1 GNEIANIS. . ..ot 9
1.2 Propriétés de I’oXyde de Magnésium .............ouiveiniiniiriit i, 9
1.3 Structure cristalline du MgO ... ..o 10
1.4 Production et appliCations ...........c.ooiiiiiii i 11
1.4.1 Modes de production ..........o.eiiniieitii e e 11
N oo L 1o 15 10 ) s 12
1421 Réfractaires et indUSLIIE ..........ovviiiinii i, 12
14.2.2 L010) 115 41 (o103 o H 12
1.42.3  Meédical et pharmacetiqUue ..........oeoviniirinii e 12
i S & N4 1031111310 1<) 1| A P 13
1425  Applications EMETZeNteS .........eeurinrtententiateeteite et eitaaeenteaeaneennenns 13
1.5 Références bibliographiques .........c.ooviiniiiiiiiii i e 13
CNaPItIe 2. ot 16
2. Meéthode de calcul la Théorie de la fonctionnelle de la Densité (DFT) et le code
WIEN 2K e e 16
2.1 INtrodUCHION ..ottt 16
2.2 BaseS thEOTIQUES .. ...oveitii it e 16
2.2.1 Approximation de Born-Oppenheimer ...........c.ooveriiiiiiiiniieiiiaiiaieeeneannns 17
2.2.2 Approximation de Hartree .............coooviiiiiiiiiii i, 17
2.2.3 Approximation de Hartree-Fock ...........coiiiiiiiiii e 18
2.3.1 Théoremes de Hohenberg et Kohn ..., 19
2.3.2 Les équations de Kohn et Sham ............ooiiiiiiiiii e, 20
2.3.3 Approximation de 1’énergie d’échange-corrélation : LDA et GGA ................... 22
a- ’approximation de la densité locale (LDA) ..........oiriiiiiiiiiiie, 22
Caractéristiques pratiques de [a LDA ... 22
b- L’approximation du gradient genéraliseé (GGA) .........coovviiiiiiiiiiiiiieiieee, 22
2.3.4 Laméthode FP-LAPW ..o 23



b- Méthode LAPW (Andersen, 1975) 00 25

Avantages de la LAPW par rapport A PAPW ...t 25
c- Orbitales locales : LAPWH0 et APWHO ..o, 25
2.4 Le code de simulation WIEN2K ... e 25
2.4.1 Présentation du code WIEN2K .........ouiuiiiiiiiiii e 25
2.4.2 Organisation des fichiers et déroulement d’un calcul WIEN2k
........................ 26
a- Préparation du fichier de Structure ................oooiiriiiiiiiiie e, 26
b- Initialisation (INIt - 1apW).....o.oinie e 26
C- Cycle auto-cohérent (FUN = TapW) ...o.vieiin it 26
d- Calcul des ProPribtes ... ....ovir i e e 29
B 10 Ted 13 53 0 o 29
2.6 Références bibliographiques ............o.iuiiiriniiii e, 30
APt e B Lo e e 32
3. Résultats et discussions Propriétés structurales, élastiques et électroniques du MgO
(PhasSe Bl ). e 32
3.1 INtrodUCHION ... e 32
3.2 Méthode de calcul ..........oiuiiiii i 33
3.3 Propri€tés structurales ............ouieirinit i 33
3.3.1 Optimisation structurale et comparaison des phases .............ccooeveveiiniinenn... 33
3.3.2 Comparaison avec la littérature- phase B1 ............cooooiiiiiiiiiiiii,
35
3.3.3 Transition de phase B1— B2 s0US Pression ..........c.cooviviiiiiiiiinieeieennennnnnnn. 36
3.4 Propri€tes ElastiqUes ... .....oueuinineii et et e e 38
3.4.1 Formalisme et definitions ............eueuiuiuinititi e 38
3.4.2 Résultats a pression nulle — comparaison avec la littérature ............................ 38
3.4.3 Evolution des propriétés élastiques Sous pression ...................cceeeevueeeeeeennnn. 39
a- Durcissement axial (C11) «.vovvneerinii 41
b- Vérification des critéres de stabilité mécanique de Born ........................ooeeal. 41
3.4.4 Anisotropie, ductilité et condition de Cauchy sous pression ........................... 41
3.5 Propriétés électroniques du MgO (phase B1) sous pression .............ccceeevvivennnnn. 42
3.5.1 Cadre tNEOTIQUE .. ..vvet ettt e e e, 42
3.5.2 Structure de bandes a pression nulle ... 43
a- Nature et position dU AP .....oviuiiiii i 44

b- Caractére orbital des Dandes ........c..eeenee i 44



C- Comparaison GGA /mBJ ... 45

3.5.3 Comparaison du gap a 0 GPa avec la littérature .................cccoeiiiiiinninn. 45
3.5.4 Evolution du gap d’énergie Sous PreSSion ................cooueeueeeeeeeeeeieeeeeenn, 46
a- Augmentation du gap direct I'—I" SOUS PresSion ..........ceevierieiniiriiriieieaneanannnn. 49
b- Quasi-invariance du gap indirect T—X ...........cooiiiiiiiiiii 50
C- Transition gap direct — indirect : résultat original ....................oooiiiiiiiiina. 50

3.5.5 Stabilité €lectroniques SOUS PIESSION .......eeutirtenteteentaieanteteaneeeenneaneannsn 50
3.5.6 Synthése des résultats €lectroniques .........oovvieiiiiiiiiei i 51
R I O 07075 T L1 o o 51
3.7 Références bibliographiques .........c.ooviiniiiiiiiiii e e 53
ConCluSIoN GENEIAlE ... ... 55

RSUMIE .. 56



Résumeé

Ce mémoire est consacré a I'étude systématique des propriétés structurales, élastiques et
électroniques de I'oxyde de magnésium (MgO) sous pression hydrostatique. Les calculs ab
initio ont été effectués par la méthode des ondes planes augmentées linéarisées a potentiel
intégral (FP-LAPW) implémentée dans le code WIEN2Kk, basée sur la théorie de la fonctionnelle
de la densité (DFT). Les approximations GGA-PBE et le potentiel mBJ ont été exploités pour
I'échange et la corrélation. Le premier chapitre introduit les généralités, la structure cristalline
et les applications du MgO. Le deuxiéme chapitre détaille les fondements théoriques de la DFT
ainsi que le formalisme de la méthode FP-LAPW. Le troisieme chapitre expose et discute les
résultats numériques obtenus. L'analyse structurale confirme que la phase B1 (NaCl) est la plus
stable & pression ambiante ap = 4,258 A, Bo = 148,3 GPa, en excellent accord avec I'expérience,
tandis que la transition de phase de structure B1 vers B2 (CsCl) est prédite a environ 511 GPa.
Sur le plan mécanique, les constantes élastiques Ci1, C12, Cas augmentent sous contrainte,
confirmant la rigidification du matériau, et mettent en évidence un changement d'anisotropie a
20 GPa. Sur le plan électronique, le MgO présente un gap d'énergie direct a 0 GPa. La
fonctionnelle GGA sous-estime ce gap (4,47 eV), alors que la correction mBJ I'améliore
significativement (6,56 eV). Sous pression, ce gap s'élargit et une transition vers un gap indirect
est prédite vers ~195 GPa.

Mots-clés : MgO, DFT, FP-LAPW, WIEN2k, Elastique, Gap d'énergie, Pression, Transition
de phase.

Abstract

This thesis is devoted to the systematic study of the structural, elastic, and electronic properties
of magnesium oxide (MgO) under hydrostatic pressure. Ab initio calculations were performed
using the full-potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method implemented in
the WIENZ2k code, based on density functional theory (DFT). The GGA-PBE approximations
and the mBJ potential were used for exchange and correlation. The first chapter introduces
general principles, the crystal structure, and applications of MgO. The second chapter details
the theoretical foundations of DFT and the formalism of the FP-LAPW method. The third
chapter presents and discusses the numerical results obtained. Structural analysis confirms that
phase B1 (NaCl) is the most stable at ambient pressure (a0 = 4.258 A, Bo = 148.3 GPa), in

excellent agreement with experimental results, while the phase transition from structure B1 to



B2 (CsCl) is predicted at approximately 511 GPa. Mechanically, the elastic constants C11, C12,
and Cas increase under stress, confirming the stiffening of the material, and highlight a change
in anisotropy at 20 GPa. Electronically, MgO exhibits a direct energy gap at 0 GPa. The GGA
functional underestimates this gap (4.47 eV), while the mBJ correction significantly improves
it (6.56 eV). Under pressure, this gap widens, and a transition to an indirect gap is predicted at
approximately 195 GPa.

Keywords: MgO, DFT, FP-LAPW, WIENZ2K, Elastic, Energy gap, Pressure, Phase transition.
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