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Résumé :  

Ce travail porte sur l'étude théorique des propriétés structurales, électroniques, magnétiques, 

mécaniques, thermodynamiques et thermoélectriques de divers composés Heusler à base de 

cobalt, manganèse et fer. Les calculs ont été réalisés en utilisant la méthode des ondes planes 

augmentées linéarisées à potentiel total (FP-LAPW) basée sur la théorie de la fonctionnelle 

de la densité (DFT) et implémentée dans le programme WIEN2k. Le potentiel d’échange et 

de corrélation a été traité par différentes approximations : LDA, GGA-PBE, mBJ-GGA et 

GGA+U avec la correction de Hubbard U. 

     Les résultats théoriques ont été comparés avec les données expérimentales disponibles, 

confirmant en grande partie les prédictions théoriques et validant ainsi les méthodes de calcul 

employées. Les composés étudiés présentent une variété de types de matériaux, incluant des 

semi-métaux (HM), des semi-conducteurs à gap nul (SGS) et des métaux (M). Par exemple, 

Co2FeSi est classé comme un SGS tandis que Mn2PtSn est classé comme M. 

     Enfin, cette thèse démontre l'efficacité des méthodes théoriques pour prédire les propriétés 

physiques et mécaniques des composés de type Heusler. Les résultats obtenus offrent des 

perspectives intéressantes pour le développement de nouveaux matériaux fonctionnels avec 

des applications potentielles dans le domaine de la spintronique et des technologies de 

l'information. 
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STUDY OF THE MAGNETIC, ELECTRONIC, ELASTIC, 

AND THERMOELECTRIC PROPERTIES OF SHAPE 

MEMORY COMPOUNDS BASED ON TRANSITION 

ELEMENTS 

 
 

Abstract:  

 

This work focuses on the theoretical study of the structural, electronic, magnetic, 

mechanical, thermodynamic, and thermoelectric properties of various Heusler compounds 

based on cobalt, manganese, and iron. The calculations were performed using the full-

potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method based on density functional 

theory (DFT) and implemented in the WIEN2k program. The exchange-correlation potential 

was treated using different approximations: LDA, GGA-PBE, mBJ-GGA, and GGA+U with 

the Hubbard U correction. 

 

The theoretical results were compared with available experimental data, largely 

confirming the theoretical predictions and thus validating the calculation methods employed. 

The studied compounds exhibit a variety of material types, including half-metals (HM), spin 

gapless semiconductors (SGS), and metals (M). For example, Co2FeSi is classified as an 

SGS, while Mn2PtSn is classified as an M. 

 

Finally, this thesis demonstrates the effectiveness of theoretical methods in predicting 

the physical and mechanical properties of Heusler-type compounds. The obtained results offer 

interesting prospects for the development of new functional materials with potential 

applications in spintronics and information technologies. 
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