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Abstract 

In this work, first principle calculations of the structural, electronic, elastic, and optical 

properties of novel AgBr1–xIx ternary alloys in rock-salt (B1) and zinc-blende (B3) structures 

are presented. The calculations were performed using the full-potential linear muffin-tin 

orbital (FP-LMTO) method within the framework of the density functional theory (DFT). The 

exchange and correlation potentials were treated according to the local density approximation 

(LDA). The lattice constants for the B1 and B3 phases versus iodide concentration (x) were 

found to deviate slightly from the linear relationship of Vegard’s law. The calculated 

electronic properties showed that AgBr1–xIx alloys in the B3 structure have a direct band gap (Γ 

– Γ) for all concentrations of x, which means that they can be used in long-wavelength 

optoelectronic applications, while in the B1 structure they have an indirect (Γ – R) band gap. 

The elastic constants Cij, shear modulus G, Young’s modulus E, Poisson’s ratio ν, index of 

ductility B/G, sound velocities vt, vl, and vm, and Debye temperature θD were also reported and 

analyzed. By incorporating the basic optical properties, we discussed the dielectric function, 

refractive index, optical reflectivity, absorption coefficient, and optical conductivity in terms 
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of incident photon energy up to 13.5 eV. The present results were found to be in good 

agreement with the available experimental and other theoretical results. 

Résumé 

Nous présentons des calculs, effectués à partir de principes premiers, sur les propriétés 

structurelles, électroniques, élastiques et optiques des nouveaux alliages ternaires AgBr1–

xIx dans les structures sel Gemme (B1) et blende de zinc (B3). Les calculs sont faits en 

utilisant la méthode des orbitales du plein potentiel linéaire muffin tin (OPPLMT/FP-LMTO), 

dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de densité TFD/DFT). Les potentiels d’échange 

et de corrélation sont traités sous l’approximation de la densité locale (ADL/LDA). Nous 

trouvons que les constantes de réseau, pour les phaseaB1 etB3, dévient légèrement de la 

relation linéaire de la loi de Vegard. Les propriétés électroniques calculées montrent que les 

alliages AgBr1–xIxen structure B3 ont une bande interdite directe (Γ – Γ) pour toutes les 

concentrations x, ce qui signifie qu’ils peuvent être utilisés dans des applications 

d’optoélectronique à grande longueur d’onde, alors que les alliages en phase B1 ont une 

bande interdire indirecte (Γ – R). Nous présentons et analysons également les constantes 

élastiques Cij, le module de cisaillement G, le module de Young E, le rapport de Poisson ν, 

l’indice de ductilité B/G, les vitesses du son vt, vl, et vm, et la température de Debye θD. En 

incorporant les propriétés optiques de base, nous examinons la fonction diélectrique, l’indice 

de réfraction, la réflectivité optique, le coefficient d’absorption et la conductivité optique en 

termes de l’énergie du photon incident jusqu’à 13.5 eV. Nous trouvons que nos résultats sont 

en bon accord avec les données expérimentales et les autres résultats théoriques disponibles. 

[Traduit par la Rédaction] 
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