République Algérienne Démocratique et Populaire
MINISTERE DE L'ENSEIGNEMENT SUPERIEUR ET DE LA

RECHERCHE SCIENTIFIQUE

mtisd Eman ks Université Larbi Tébessi — Tébessa
UNIVERSITE DE TEBESSA

ET 0ES STENCES OE LANATLRE ET DE LA VE

Faculté des Sciences Exactes et des Sciences de la Nature et de la Vie

Département des Sciences de la Matiere

MEMOIRE DE MASTER

Domaine : Sciences de la matiére
Filiere : Physique

Option : Physique de la matiére condensée

THEME

Présenté par :

Hanane Amrane et Nour el Houda Sedira

Devant le jury

Med Lotfi Benkhedir Professeur Univ. Tébessa Président
Fella Benmakhlouf Professeur Univ. Tébessa Rapporteur

Izzeddine Saouane MAA Univ. Tébessa Examinateur

Soutenue le Dimanche 27 /05 /2018 2 1000




> Uai.ta
G IO I WRE E P WA NG § § AR vl [P (- O U B PN D P | B S R P A TR T A PP
Lol Opesll gl 455k Al B peadlias <47 Ga_ Sh A LS s GaSbs AlSh AAH
Oy e Jad 05aSS A0 gdiall 8 el g2y (VEA) Lt B 55l (y it ddati b (B PM)

_Harisson_‘?:‘);.“ &_1'|J'|A.<J| C.‘\j.a.u

Y c_1_9_1 Jalase cGuaﬁ'l Ualae B .1.-:1_:_;4_1}7\ d—nL:..acCM 5 Cp2 ¢Cqy "\_1.1_5 JA.“ u_u|‘9.|l'| REWES
sl 8 Y ABLmYl £ Kleinman Gabaes 48605 A oaliadl 0l dalas cp (gt 50 Jlas

Log el Jalsall o ol yud o aoiadW 580 G885 (S L0 pdall Jad Ll oy L
Cx=1l x=0 0o il Jsb o Bl i lede Joanidlf

bJﬂjJAj‘MJJ:LL“JMJA-L“ le_\_ﬂ'l&a|h4§3|_9ml_m§u1_ayc

acd A5y sk (dg el Gal sall ¢ 47 Ga, S AN At ¢ IV s leadl » Lalidalf colalsl

4_13|‘9.s.u.“da_"lc‘).15‘).1."| J.utwja.“ u'lu)ha.“ C.‘\}aqcm'lﬂ‘mo)}u* L_UJLcMJAJ| UjAS-“



Abstract

Abstract :

Our work aims at studing the elastic properties of semiconductors III-V crystallizing in

zine- blend structure of binary compounds A4ISh , GaSh and ternary alloy Al Ga, St .

using  empirical pseudopotential method (EPM) coupled with the Virtual Crystal
Approximation (VCA), which includes the disorder effect as an effective potential, and
combined with the related orbital model of Harrison (OBM).

We calculated the elastic constants Cqq, C12 C and C44 and the bulk modulus B, the
shear modulus G and Young's modulus Y, Poisson's ratio , the anisotropy factors A and
ionicity f; as well as the Kleinman’s parameter ¢ ,we have also the force constants :of
elongation « and bending [.

We have studied the disorder effect compositionel and the concentration x of
Aluminum influence along the interval let’s go from x=0 at x=1.
generally our results obtained for agree better with the experimental data and with other

theoretical work available.

Key words: I1II-V semiconductors, alloy Al Ga, .Sk , elastic proprictes, empirical

pseudopotential method, virtual crystal approximation, related orbital model, influence of

concentration, disorder effect .



Resumé

Résumé :

Notre travail consiste a <&tudier les propriétés élastiques des semiconducteurs III-V

cristallisants dans la structure Zinc blende des composants binaires AISh , GaSh et leurs alliages
ternaires A/ (Ga,  Sh.En utilisant la méthode du pseudopotentiel empirique (EPM) couplée avec

I’approximation du cristal virtuel (VCA) qui inclut I’effet du désordre comme un potentiel effectif
¢t associée avec le modeéle des orbitales liées de Harrison (OBM).

Nous avons calculés les constants élastiques C11,Cy2 et Cyqq . le module de compressibilité
B, le module de cisaillement G, le module de Young Y, coefficient de poisson v, les facteurs
d’anisotropie A, de I'tonicité f;, le paramétre de Kleinman &, ainsi que les constantes de force :
d’élongation « et de recourbement [3.

Nous avons étudiés l'effet du désordre compositionnel et I’'influence de la concentration de
I’Aluminium sur les variations de ces paramétres ¢lastiques obtenues dans nos calculs sur tout
I’intervalle allons de x =0 jusqu’a x = 1.

Généralement nos résultats sont en bon accord avec les résultats expérimentaux et théoriques

disponibles.

Mots clés : semiconducteurs III-V, alliage ternaire Al,Ga;«Sb, les propriétés élastiques, méthode
du pseudopotentiel empirique, approximation du cristal virtuel, modéle des orbitales liées,

I’influence de la concentration, 'effet du désordre.
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Introduction générale

La physique des matériaux joue un réle de plus en plus important dans les applications
technologiques, et ce role ne fera que progresser dans beaucoup de domaines. La conception
¢t la fabrication des matériaux nouveaux, aux propriétés souvent étonnantes (alliages
spéciaux, matériaux composites tres légers et trés résistants, cristaux liquides,semiconducteurs

....etc.) constitue un domaine tres actif de la recherche et de la technologie moderne [1].

Dans la science des matériaux les composants semiconducteurs III-V qui ont un
caractére moins ionique. S’offrent des perspectives trés prometteuses, en raison de leurs
propriétés intrinséques remarquables. Ils sont en effet dotés d’une forte mobilité électronique
et, le plus souvent, d’'une bande interdite directe permettant 1’émission de lumiére. Ils ont un
large champ d’applications nouvelles dans des domaines trés divers incluant la
microélectronique rapide digitale et analogique, les composants électroniques de puissance
hyperfréquence et I’optoélectronique intégrée. En électronique rapide et en optoélectronique
[2,3]. Ils sont formés presque tous a la structure de zinc-blende.

Les alliages ternaires de type AByC;x ont &té connus comme semiconducteurs trés
utiles pour la fabrication de nouveaux dispositifs optoélectroniques. Ceci est du a la
possibilité¢ d’ajustement la largeur du gap en variant la concentration x de ces alliages.
Plusieurs approches théoriques ont été élaborées pour l'étude des propriétés physiques
(optique, électronique, structural, mécanique, etc...) des alliages ternaires. 'approximation du
cristal virtuel (VCA) a cause de sa simplicité est restée la méthode la plus préférée pour le

traitement du désordre chimique des alliages semiconducteur [4].

L’alliage Al Ga,_ Shest un matériau d’une trés grande importance dans 1’électronique

rapide, et il est utilisé comme dispositif infrarouge dans 1’optoélectronique, le paramétre de
maille est de 6,09 A® pour le composant GaSh et de 6,14 A® pour le composant 41Sh ce qui

signifie qu’il y’a un assez bon accord de maille [5].

De nos jours, la modélisation physique par simulation numérique joue un réle de plus
en plus prépondérant dans de nombreux domaines de la physique, grace a leur succés dans la

description et la prédiction des propriétés des matériaux [6].




Pour le traitement de 1’alliage ternaire A/ (G, .Shb nous avons utilisé la méthode de

pseudopotentiel empirique (E.P.M) qui permet de calculer proprement et d'une fagon
relativement économique en temps, des paramétres physiques, dont les résultats sont en trés
bon accord avec 'expérience.

Cette simulation a été effectuée par un programme de Fortran. Ce programme est basé
sur la méthode du pseudopotentiel empirique local, en utilisant une technique de couplage
entre 1’approche du cristal virtuel (VCA) et I'approche du cristal virtuel améliorée(VCAA)
qui tient en compte de l'effet du désordre compositionnel, combinée avec le modéle des
orbitales li¢es de Harrison (Bond Orbital Model). Ce programme permet d’obtenir les
propriétés élastiques telles que les constants élastiques (C 57, Cia, Cyy) et certains autres

paramétres, tels que :IL.e module de compressibilité B et les constantes des forcesax et fF.le

module de cisaillement G, le facteur d’anisotropie A, et par conséquent I'effet de désordre sur
les évolutions de ces paramétres élastiques tels que, le module de Young Y, le coefficient de
Poisson v, le facteur d’ionicité f; et le paramétre de Kleinmané. ..

Ce manuscrit est organisé comme suit : une introduction générale sur 1’alliage d’intérét,
suivie d’un premier chapitre ol nous présenterons la méthode de pseudopotentiel utilisée.

Pour déterminer les propriétés élastiques de notre alliage ternaire Al Ga, Sb ; Le deuxidéme

chapitre est consacré a une petite rappelle sur les propriétés élastiques des semi conducteurs
dans la structure zinc blende, et la méthode utilisée dans nos calculs.
Dans le troisieme chapitre, nous présenterons les résultats obtenus lors de nos calculs des

propriétés élastiques pour I’alliage ternaire A/ Ga,_ Sben tenant et sans tenir compte de 1’effet

du désordre. Ces résultats sont confrontés et comparés avec les valeurs expérimentales et
théoriques disponible d’autres chercheurs.

Finalement, notre travail sera achevé par une conclusion générale.
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Meéthode de Pseudopotentiel




Chapitre I Méthode de Pseudopotentiel

Chapitre |
Meéthode de Pseudopotentiel

I-1- Introduction :

La méthode de pseudopotentiel est basée sur I’hypothése que les propriétés physiques et
chimiques des matériaux dépendent essentiellement aux électrons de valences, tandis que les
¢lectrons de cceur peuvent étre considérés comme étant gelés dans leurs configurations atomiques
[1]. Elle consiste ainsi a ne traiter explicitement que les électrons de valence, qui se déplacent alors
dans un potentiel externe effectif produit par ces cceurs ioniques immobiles appelé
Pseudopotentiel.

Cette méthode est introduite pour simplifier les calculs. Cependant, le calcul sera réduit
uniquement aux électrons de valence qui seront choisi. Cette approximation est bien justifiée du fait
que les orbitales de coeur ont une énergie plus basse et localisées prés du noyau, elles sont peu
sensible a l'environnement et ne participent pas aux liaisons chimiques. Par ailleurs, elles sont
difficiles a représenter sur une base car elles possédent généralement de fortes oscillations autour du
novau. En revanche, les orbitales de valence sont peu localisées et s'étendent loin du noyau, ainsi
elles déterminent au premier ordre les propriétés physiques et chimiques. L'idée de base proposée
par Fermi et alors la simplification des calculs de structures électroniques par élimination des états
de coeur. L'effet des électrons de coeur sera remplacé par un pseudopotentiel effectif. Ce qui revient
a remplacer un potentiel externe ¢lectrons-noyaux par un potentiel plus faible traduisant I'écrantage
par les électrons de cceur [2].

I-2- Theorie du Pseudopotentiel :

Il est bien connu que la plupart des propriétés physiques des solides dépendent des électrons
de valence beaucoup plus que ceux du cceur, car les premiers sont les seuls a intervenir dans
1’établissement des liaisons chimiques. Les fonctions d'onde de valence oscillent rapidement dans la
région occupée par les électrons du cceur et ceci est dii au potentiel ionique fort dans cette région.
Ces oscillations permettent de conserver l'orthogonalité entre les fonctions d'onde du ceeur et celles
de valence, "condition oblige” du principe d'exclusion.

[’idée fondamentale du "pseudopotentiel” est de remplacer un probléeme par un autre.
I’application primordiale dans la structure électronique, consiste a remplacer le potentiel fort de
Coulomb, provenant des novaux et des effets des électrons du cceur étroitement liés, par un
potentiel ionique effectit agissant sur un ensemble de pseudo-fonctions d'onde, plutét que sur les

vraies fonctions d'onde de valence. La plupart des pseudopotentiels sont construits a partir de



Chapitre I Méthode de Pseudopotentiel

calculs sur 1’atome isolé impliquant tous les électrons, ¢t ensuite utilisés pour déterminer les
propriétés des électrons de valence dans le cas des molécules ou des solides [3].
I-2-a- Du potentiel au pseudopotentiel :

Un potentiel, une fonction d'onde de valence ainsi que les pseudos potentiels et
Pseudo fonctions d'onde correspondants sont illustrés sur la Figure (I-1).
Le pseudopotentiel est idéalement construit, c'est-a-dire que les propriétés de diffusion ou les
déphasages pour la pseudo fonction d'onde sont identiques aux propriétés de diffusion de l'ion et des
¢lectrons du cceur pour les fonctions d'onde de valence. Ceci de fagon a ce que les pseudos
fonctions d'onde n'aient pas de nceuds radiaux dans la région du cceur. Pour chaque noeud que les

fonctions de valence possédent dans la région du ceeur, le déphasage total produit par l'ion et les

électrons du cceur sera plus grand de 7 que celui produit par 1'ion et les électrons de valence dans la

méme région. A l'extérieur de la région du ceeur, les deux potentiels sont identiques [3].
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Figure I-1: Schémas représentant : (a gauche) un potentiel (AE), les fonctions d’onde de l’état s et
p correspondantes ; (a droite) les pseudos potentiels correspondant ¢ chaque état ainsi que les
pseudo-fonctions d'onde respectives [2].

Le rayon pour lequel les fonctions et pseudo-fonctions d’onde se rejoignent est désigné par r. [2].
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I-2-b- Qu’est-ce qu’un pseudopotentiel ?

Dans les molécules et les composées solides, les électrons de valence sont les seuls a
intervenir dans les liaisons chimiques, les électrons du cceur, qui sont sur les couches les plus
internes, proches du noyau, sont trés peu sensible a I’environnement, en outre elles sont difficiles a
représenter sur une base d’onde plane car elles possedent généralement de fortes oscillations autour
du novau. On peut donc regrouper les électrons du cceur avec les noyaux, pour former des ions
rigides, dont les états électroniques resteront inchangés quel que soit I’environnement dans lequel
I’atome sera placé; ¢’est Papproximation du coeur gelé [1].

On peut aller plus loin en remplagant 1’interaction des électrons de valence avec ’ensemble {noyau
et électrons de cceur} par un potentiel effectif, beaucoup moins attractif que le potentiel créé par le
noyau avec tous les électrons, c¢’est ce potentiel effectif qu’on appel un pseudo potentiel, voir la

figure (I-2)

Figure I-2 : lllustration schématise le potentiel de tout- électron (lignes continues) et pseudo-
électron (lignes discontinues) et leurs fonctions d’ondes correspondantes [4].

I-2-c-Construction des pseudopotentiels :
Le pseudopotentiel doit vérifier un certain nombre de propriétés :
¢ Il doit &tre additif, c'est-a-dire il doit &tre la somme des pseudopotentiels lorsque
Plusieurs atomes sont en présence.
+ Il doit étre transférable c’est a dire qu’on doit pouvoir utiliser le méme
Pseudopotentiels dans des environnements chimiques différents.
¢ Il induit des variations de potentiel plus faibles que dans le cas du potentiel de cceur réel par

la réduction du nombre d’onde planes nécessaires a la description des Fonctions d’onde.
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Les méthodes de construction des pseudopotentiels sont divisées en deux catégories selon la base
utilisée pour développer les pseudo-fonctions. La méthode de conservation de la norme et la
méthode de 1a non-conservation de la norme [5].

I-3-Meéthode de pseudopotentiel :

La méthode du pseudopotentiel est une technique de calcul trés utilisée dans 1’étude des
structures de bande. Cette méthode s’est avérée, depuis son introduction, trés efficace dans
I’investigation et la compréhension des propriétés électroniques des solides [6].

I-4- Les caractéristiques du pseudopotentiel:

La méthode du pseudopotentiel fut introduite par Fermi en 1934 pour étudier les états
atomiques des couches minces. Dans I’année suivante, Hellman [7] a proposé une approximation
du pseudopotentiel qui a pu étre utilisée dans la détermination du pseudopotentiel énergétique dans
les métaux alcalins. Cependant, c'est a partir de 1950 que son utilisation fut généralisée et ceci grace
a Phillips et Kleinman en 1959 qui se sont basés sur la méthode des ondes planes orthogonalisées
(O.P.W) [1]. L"intérét de cette méthode est que seuls les électrons de valence seront pris en compte.
Les électrons du cceur seront supposés "gelés" et seuls les électrons de valence se déplacent dans un
potentiel électronique [8].

Les coefficients utilisés dans la méthode O.P.W pour assurer l'orthogonalité de l'onde plane aux
états du cceur, peuvent &tre utilisés pour construire un potentiel orthogonal. Ce potentiel est répulsif
car son effet est de repousser les électrons de valence loin du ceceur. Et on obtient par effet
d'annulation un potentiel faible ou "pseudopotentiel”. Ce dernier peut étre traité¢ en utilisant la
méthode des électrons presque libres (N.F.E.M : Nearly Free Electron Model) ou toute autre
méthode standard pour résoudre 1'¢quation de Schrodinger [9, 10].

I-5- Le principe de cette méthode:

Cette méthode fut appliquée notamment pour le calcul des structures électroniques des
solides et liquides, les interactions électron-phonon, la supraconductivité, les vibrations des réseaux,
les liaisons et structure des cristaux ...etc [11].

Mais les techniques numériques deviennent assez compliquées quand un nombre infini d’électrons
sans interaction qui se meuvent dans le potentiel statique d’un nombre infini de noyaux ou d’ions. A
ce stade, une fonction d’onde doit &tre calculée pour chaque électron parmi un nombre infini dans le
systeme. Ce probléme peut étre surmonté en appliquant le théoreme de Bloch a la fonction d’onde
¢lectronique. Ce qui va naturellement conduire a utiliser une base d’ondes planes et la technique des

points spéciaux dans 1’espace réciproque [12].
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1-6-Concept du pseudopotentiel :

Dans un atome ou dans un solide le potentiel agissant sur un électron de valence est trés

attractif a I'intérieur du cceur (figure 1-3-a).

Dans cette région la fonction d’onde oscille rapidement (figure I-3-c), ce

qui se traduit par une

énergie cinétique élevée, ou I'énergie potentielle est trés faible, ou bien comme une manifestation

du principe de Pauli qui exige que la fonction d’onde soit orthogonale aux orbitales des électrons du

ceeur [13].
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Figure I-3 : La fonction d’onde et le potentiel [14].

La description de la théorie de Phillips et Kleinman [15, 16] est la suivante :

La fonction d’onde y est donnée par la relation d’onde plane et des états

par cette relation:
w=0+ D b,
Cette fonction d’onde doit étre orthogonale aux états du coeur ¢, done

(6. |lw)=0

Avec:

W= ¢—2(¢5 4)9.

y . est la fonction d’onde.

Reportant cette expression dans 1’équation de Schrodinger :

Hy=Fy

atomiques représentées

(I-1)

(I-2)

(I-3)

(I-4)

Nous aboutissons a la pseudo-équation d’onde, qui aura comme caractéristiques :

¢ La faiblesse du potentiel, c'est le pseudopotentiel.
o L’absence des oscillations a I’intérieur du ceeur.
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En utilisant I’expression (I-2) et (I-4), nous pouvons démontrer que :

H ¢+ (E-E,) §.{¢.|9)=E¢ (-5)
D’une fagon condensée, en peut écrire:
(H+Vp)¢=E¢ (I-6)

Vgr: C’est l'opérateur est comme un potentiel purement répulsif  puisque les termes
d’orthogonalisation ont I’effet de maintenir les électrons de valence a 1’exercice du cceur (principe

de Pauli).

£ n’est pas un pseudo énergie mais la vraie énergie correspondant a la vraie fonction d’onde v .

I.’équation (I-6) devienne :

-h - i

[ +V, +V, J¢=[ A+VPJ=E¢ (I-7)
2m 2m

Etant donné que F est 1égérement supérieur a E donc :

Ve : Le potentiel ionique du cceur, 1l est puissant et négatif.

Vg . est un potentiel répulsif positif.

Leur sommation réduit ainsi la valeur de I'p [15]

Vo=V, +V, (1-8)

V

» - estun potentiel faible (Figure I-3)

Ce qui justifie l'utilisation de la méthode N.F.E.M, pour résoudre 1'équation de Schrodinger. Le
potentiel V, n'a pas en toute rigueur, une forme locale V(r), mais l'utilisation d'un modéle local a

donné dans certains cas, de trés bons résultats [17-20].

Vi)
/ 172 longueur de Liaison

— T

Potentiel 1omque

Reégion du coeur

Figure I-4: Schéma du pseudo potentiel dans 'espace réel. [21]
Le pseudopotentiel est considéré comme une perturbation, les éléments matrices du

potentiel ' sont donnés par [22] :
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v, y| (1-9)

WVR WZZ(EU _EC)

Si on néglige 1’effet du ceeur, le pseudo potentiel devient local et dépend explicitement de la

position, il est donné par:

Ve=V{rm) =D (E-L. )| ¢(r)){4.(r)|| 6} (1-10)

c

Ou la fonction ¢ dépend der.

Si on tient compte de 1’effet du cceur le pseudo potentiel devient non local.
1-7-Les modeles pseudopotentiel :

La méthode du pseudopotentiel est basée principalement sur des données expérimentales
telles que 1’analyse des paramétres cristalling au rayon X, la réflexion et 1’absorption des cristaux
[23]. 11 existe deux sortes de pseudopotentiel : le pseudopotentiel local (EPM local) et le
pseudopotentiel non local (EPM non local)

En principe, certains états électroniques n’existent pas dans le cceur, d’ou un potentiel non répulsif
qui peut étre supposé. Par exemple, dans le carbone, la configuration atomique est 1s* 2s*2p* ou

15 représente le cceur. Les électrons 2s doivent voir un potentiel répulsif a cause des électrons /s
dans le cceur, mais les électrons 2p ne le doivent pas. D’ou le pseudopotentiel qui devra dépendre
du moment angulaire 1, ¢t ce pseudopotentiel est appelé : le pseudopotentiel non local.

Si par contre on néglige 1’effet du cceur, la méthode est celle du pseudopotentiel local.

1-7-1-Le modele local:

Le modéle 1e plus simple consiste en un potenticl local dépendant de la variable r, et pour ce
fait plusieurs formes potentielles ont été proposées.
Le premier modele [24].Consiste en un potentiel de coulomb a une distance large et un potentiel

constant dans la région de cceur , la forme de ce potentiel est [25]:

~fe rar.,
r
Vir)= (I-11)
_Z rsr,
"

Z: est la valence atomique.

re : est le parametre utilisé pour ajuster les données atomiques.
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1-7-1-a- Modele d’Ashcroft:
Ce modele est appelé "the empty core potential” [26]. Il est proposé par Ashcroft. C’est
une autre forme de potentiel similaire qui est beaucoup utilisé, c’est le potentiel des cceurs

inoccupés. [24, 27].

_Ze rey
Vir)=1 r (I-12)
0 =

1-7-1-b -Modéle de Heine et Abarenkov:
Ce modele introduit plus de flexibilité pour cet ajustement par 1’introduction d’un potentiel

A considéré comme constant dans la région du cceur. La forme de ce potentiel est :

.1 r2r.
V(r)= r (I-13)
A r<r

Ce potentiel peut étre non-local (dépendant du moment angulaire) pour différents choix de la
constante A. La dépendance en énergie peut étre introduite par A=A(E).
I-7-2-Modéle non local:
Le but de I’approche non-locale est de combler les insuffisances de ’approche précédente, le
pseudo potentiel est essentiellement non local et dépend de r et de 1’énergie E en choisissant des

constantes différentes dans la région du cceur pour chaque valeur du nombre quantique I, la

dépendance en énergie peut étre ainsi incluse en remplagant la constante 4 par A ](E) [28]. On peut

donc écrire le pseudo potentiel non local sous la forme suivante [29].

VN,L(’"ﬂE):ZAJ(E)ff(’")Pf (I-14)

Ar (E) est appelée énergie des é&tats profonds c’est la constante de la dépendance du pseudo

potentiel en énergie des états du coeur (représente la profondeur du puits en énergie).

fi (r) : Une fonction simulant I’effet des états du cceur ayant une symétrie L.

Pr: est I’operateur de projection de la peme

composante du moment angulaire.

La non localité traduit la différence d’énergic qui existe entre le cceur et I’électron de valence. Elle
est calculée pour chaque moment angulaire orbital (1=1,2,3...)

[30, 31]. Dans ce cas le pseudopotentiel dépend du moment angulaire des fonctions d'ondes d'ou le
pseudopotentiel non local est la somme du pseudopotentiel local et dun terme de correction

(dépendance énergétique avec chaque moment angulaire) [32].

-10 -



Chapitre I Méthode de Pseudopotentiel

Les modéles du pseudopotentiel non local différent selon la forme choisie pour f (r)

Dans cette approche non-locale trois modéles simulant la fonction f (r) ont été extrémement
utilisés.
I-7-2-a-Modeéle d’ Ashcroft :

Dans ce modele (voir figure I-5-a) :

fi(r)=0 (I-15)

L’indice zéro se référe au paramétre non masqué. Cette derniére équation montre que le potentiel
répulsif di a 1’orthogonalisation de la fonction d’ondes des électrons de conduction sur les états du
ceeur, annule trés exactement le potentiel coulombien a I’intérieur du ceeur ionique [26, 33].
I-7-2-b- Modéle de Heine-Abarenkov :

Heine et Abarenkov ont proposé une méthode pour obtenir un modéle de pseudopotentiel
pour les métaux. L'information sur l'ion est déduite des niveaux d'énergie atomiques tirés des

données spectroscopiques plutdt que d'un calcul élaboré de mécanique quantique. La fonction

i (r) (voir figure 1-3-b) est définie comme sui [30, 24] :

0 rzR,
flr)= (1-16)

Ou R:: le rayon du cceur ionique.
I-7-2-c- Modéle de Gauss :

C'est le modele le plus réaliste, il s'approche de I'expérience c'est-a-dire que ses résultats
convergent vers ceux trouvés expérimentalement [13, 28, 34, 36].

Dans ce modéle :

fI(r):exp[ _Rrjj (I-17)

c

La forme du pseudopotentiel voir (figure I-5-¢) est:

. millvexp| = (1-18)

Avec:
Ar: la profondeur du puits.

Ry le rayon du cceur ionique.

-11 -



Chapitre I Méthode de Pseudopotentiel

fi(r) 4 fi(r) »
1
» &
/_ r RI r
(a) : Modele d ' Ascheroft (b) : Modeéle de Heine-Abarenkov
Vv 4
A;
R; '

(c) : Modeéle de GGauss
Figure I-5: Les modéles du pseudopotentiel non local.

1.8. La méthode empirique de pseudopotentiel [E. P M]:

Cette méthode [E.P.M] daté de 1959 utilise des paramétres d’ajustement pour modéliser le
potentiel ionique [35].
Elle est trés exploitée dans le calcul des structures de bandes des semiconducteurs, elle ne tient pas
compte de la dépendance énergétique du pseudopotentiel avec les états du moment angulaire
représentant les états du cceur [37]. (On va donc s’intéresser aux électrons de valence dans le cas
d’un cristal massif)[38].
C'est une autre variante de la méthode du pseudopotenticl, elle est utilisé pour déterminer les
facteurs de forme, les données expérimentales telles que celles obtenues par le spectre de réflexion
ou le spectre de la partie imaginaire du constant diélectrique que l'on calcule en partant du spectre
de réflexion [32], elle a été appliquée avec succés aux semiconducteurs de structure diamant et de

structure Zinc Blende. Dans cette méthode empirique du pseudopotentiel la structure de bandes est

-12 -
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calculé en utilisant seulement quelques termes de V(é) que "on obtient par des ajustements

théoriques aux observations sur la réflexion et 1’absorption des cristaux [39]

LE.P.M résout le probléme d’ajustement des facteurs de formes V(é) du pseudo potentiel.
7, Fl=Xr, F-R-7) (I-19)
Rr

O
R est un vecteur du réseau direct.
¥ : est le vecteur de translation du réseau direct.

Si on étend le potentiel dans le réseau réciproque, il aura la forme suivante:

v, (F)=%:Va (G)S(G)e & (1-20)

—

(7 : est un vecteur du réseau réciproque
Va ( G ) @ est le facteur de forme.

S G )+ est le facteur de structure donné par:
» 1 -
SIG)=— Y™ I-21
6)=- = (1)

N, : étant le nombre d’atomes de base.

Dans cette approche le pseudopotentiel d’onde d’un &lectron de valence est donné par :

o, (r)=£, (k. (r) (1-22)

La fonction d’onde Wnsk(]") et les valeurs des bandes d’énergie £ (k) sont les solutions de

1’équation :
2
2 O, ) @2
2
Hoo= o +7,.(7) (-24)
O :

n: représente I'indice de la bande.

Wiy (r) : a la forme d’une fonction de Bloch est développée sur la base des fonctions d’ondes planes

w, . (r)=>.C, (k)expt+e)) (1-25)

m

m : nombre de maille élémentaires dans le solide.

-13 -
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I-8-La procédure de calcul de la méthode E.P.M:
Le calcul se fait suivant I’organigramme de la figure -6 :
» Dans la premiére étape nous choisissons convenablement les facteurs de forme de notre
matériau.
» on résout 1’équation de Schrédinger avec les potentiels construits a 1’aide des paramétres

introduits (trouvé les énergies propres E(k) et les fonctions  d’ondes propres g, (r)

» Finalement; on fait la comparaison entre nos résultats avec I’expérience si on trouve des

résultats on accord avec I’expérience on arréte si non on change les facteurs de forme
V, (G) jusqu’ atrouver des résultats on accord avec I’expérience [35].

1-9-L’ajustement des facteurs de forme :

Les parametres du pseudopotentiel Va(G?) et Vs(G?) sont déterminés en comparant les gaps
d’énergies aux points de hautes symétries avec les données expérimentales des transitions optiques
en utilisant la méthode des moindres carrés. Ces paramétres sont variés jusqu’a ce que 1’on ait un
bon accord avec le nombre maximum possible de transitions optiques (Méthode d’ajustement).

Le pseudopotentiel est défini comme étant une superposition des pseudopotentiels atomiques de
la forme suivante [40] :
v, (7)=v, (7)+ v, (7) (1-26)
Ou :
V. : la partie locale du pseudopotentiel.
Vw1 la partie non locale du pseudopotentiel.
Dans nos calculs, on néglige les parties non locales et on a considéré les composants de Fourier de

Vi (¥ ) comme des paramétres du pseudopotentiel [41].

v (7)=7, (F)= (G B(G)expliGr) (1-27)
V(@) : le facteur de forme.

S (@) : le facteur de structure.

Les composés de Fourier V(G’r) sont les paramétres du pseudopotentiel ou les facteurs de formes.

Ces derniers ont été tirés de la littérature et ensuite ajustés par la méthode non linéaire des moindres

“14-
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carrés nommée le modéle d’optimisation de Kobayashi et Nara ou tous les paramétres sont
optimisés sous un critére qui consiste a minimiser la moyenne de la racine carré de 1’écart des gaps
d’énergies calculés par la méthode du pseudopotentiel par rapport a ceux trouvés

expérimentalement, définit par [42-44]:

O=|2—— (I-28)
m—n
& doit étre minimal.
Avec :
__ IeXp cal
Ak, =E~ -E, (1-29)
Ou;

EPet E;“f sont les énergies observées expérimentalement et calculées; entre le /™ état au vecteur

d’onde & ; = k et le j ™ état au vecteur d’onde k;j = k dans les m paires choisis (7, j), n étant le

nombre des parametres du pseudopotentiel empirique.

Les valeurs de départ des facteurs de forme sont améliorées par itération jusqu’a minimiser le J.

-15-
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h 4

Lire V(G)

y

V(r)= ; S(G)W (G )exp(iGr)

'

H, :{_2;: }M Vir)

Résoudre Hwy=Ey

Altérer V(G) l
E(k)

Calculer et y

Comparer E (k) avec l'expérience

Non |« Arrét de calcul & Oui

Figure I-6: l'organigramme de la méthode E.P M
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Chapitre 11
Etude des propriétés élastiques
1I-1 Introduction :

La théorie de 1’¢élasticité traite le comportement des matériaux qui ont la propriété de
reprendre leurs dimensions et leurs formes lorsque les forces qui produisent les déformations sont
supprimées [1].

La connaissance des propriétés élastiques joue un réle important en fournissant des
informations précieuses sur la stabilité structurale et les propriétés mécaniques d’un matériau. Sa
stabilité élastique est représentée non seulement par son module de compressibilité B mais

¢galement par ses constantes élastiques C, s quantités microscopiques reliant les contraintes aux

déformations dans un solide homogéne [2].

Le comportement élastique des matériaux (solides homogéne ou des structures cristallines)
soumis a des forces appliquées est généralement bien décrit par les modeles basés sur une loi de
comportement élastique linéaire, parmi lesquels la loi de Hooke [2].

Cette loi permet d’établir assez facilement des relations entre les forces qui sont décrites par
des tenseurs appelés tenseurs des contraintes qui détermine la direction des forces et le plan sur le
quel elle s’applique, et les réponses en terme de changement relatif en dimension ou en forme
appelées déformation, et sont aussi donnés par des tenseurs.

11.2- Tenseurs :

Un tenseur est un opérateur liant dans un méme repére deux grandeurs physiques (par

exemple (u ef v) dans la figure (II.1) en un méme point d’un espace de dimension d. Ses

composantes dans un repeére donné ne dépendent que du M [3].

M

v

v

2=T(M)¥

Figure Il 1: Tenseur T(M) liant deux grandeurs physiques (u et v) dans un repere donné

Le Rang d’un tenseur caractérise son nombre d’indices :

79 Tenseur de Rang 0 : Scalaire a d(o),composante T(M)

7% Tenseur de Rang 1 : Vecteura d ) .composantes 7, (M )
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7® Tenseur de Rang 2 : Matrice a d (2), composantes 7 (M )

7% Tenseur de Rang n : Matrice a a%, composantes 7, (M)
I1.2.a - Tenseur des contraintes :

La notion de contrainte résulte de la considération des forces intérieures qui naissent dans un
objet lorsqu'on le déforme. Une contrainte est la force exercée sur une unité de surface, est donc

homogeéne a une pression et exprimée en pascals (Pa).

Ou : (1 Pa=1Newton/m?)
o= (1I-1)

a : est la contrainte.
F: est la force exercée.

S : est la surface d'un matériau solide.

| =

Figure II-2 : Une force s'exerce sur ['unité de surface du solide.

Pour étudier la déformation d’un élément de volume infinitésimal du solide sous 1'effet
d’une contrainte [4], qui est créée par le milieu qui I’entoure et elle est homogéne a la pression et
a la dimension d’une force par unité de surface ou d’une énergie par unité de volume. Le tenseur
des contraintes & est une matrice 3x3 symétrique [5].Elle est définie par o, |
Ou i, j=x,v,z [6]

Dans cette notation, le premier indice (z) indique la direction de la force et le deuxiéme indice
( J')indique la normale a la facette sur laquelle s'applique la force (voir figure I1.3).

Les éléments ¢, sont appelés contraintes normales, car elles agissent perpendiculairement a
la face. Les €léments o, =0, avec (1’ £ J‘) sont les contraintes tangentielles puisqu'elles agissent

sur le plan de la surface, Le tenseur des contraintes est symétrique et s'éerit:
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X Xy 3z
o=|0, o, O (11-2)
GAZ Gyz Gzz

YV

¥

Figure I1-3: Les composantes du tenseur de contraintes [7].
Le nombre de composantes indépendantes de la contrainte est réduit de 9 a 6 (tenseur de rang 2
comporte 3°=9 composantes, tenseur de rang 1 a 3' =3 composantes).
En appliquant a un cube élémentaire la condition qu’il n’y a pas d’accélération angulaire et
que le couple total doit étre donc nul. Les conséquences de cette condition d’équilibre (cas statique)

font que le tenseur des contraintes est symétrique (O'yx=0'xy,0'yz =0'Zy,0'2x=0'xz) et que ses 9

composantes peuvent en fonction de 6 termes indépendants (O'xx 5y 50,555 00,50,, ,O'yz) [8].

IL.2.b - Tenseur de déformation :

La déformation élastique est une déformation réversible, L'élasticité linéaire concerne les
petites déformations proportionnelles a la sollicitation. Dans cette gamme 1’allongement est
proportionnel a la force dans le cas d’un étirement, et 1’angle est proportionnel au couple dans le cas
d’une torsion.

La déformation élastique intervient pour les faibles sollicitations. Si ’on augmente les
sollicitations, on change le mode de déformation [9].

Sous l'action de forces appliquées, les corps solides se déforment [7]. Ils changent de forme et de
volume. Les déformations d'un objet sont mesurées généralement a partir d'une position initiale, qui
est la position de repos de l'objet dans laquelle aucune force n'est appliquée a l'objet (lorsque

lI'influence externe est un peu. La déformation sera petite et réversible).

-21 -



Chapitre IT Etude des propriétés élastiques

En éliminant l'effet externe, les atomes du corps reviennent a sa situation initiale avant la
déformation, une telle déformation est appelée déformation flexible. Mais lorsque la contrainte
extérieure est grande, la déformation sera grande et au-dela des limites de la flexibilité du corps et
donc elle ne sera pas réversible: les atomes du corps ne retournent pas a leurs positions original
avant la déformation lorsque on supprime la contrainte externe; une telle difformité est nommeé les
plastiques.

Pour étudier la déformation dun élément de volume infinitésimal du solide sous 1'effet

d’une contrainte, choisissons comme axes de coordonnées les trois axes orthosonaux x.,x,.x. a
3 127723293

I’origine 0 [10]. Comme sur la figure (II-4) aprés une petite déformation uniforme du solide les
axes ont changé d’orientation ¢t de longueur.
Pour la déformation uniforme chaque maille primitive du cristal est déformée de la méme

fagon.

90°

X Y,

Figure I1-4 : Axes des coordonnées avant et apres la déformation 7).

On peut définit les vecteurs 7 et 7' comme suite :
() @3

Fl= (L, L ) (11-4)

Le vecteur de position 7 avant la déformation devient 7 =7 +u aprés la déformation.

i : Le déplacement est une fonction pour les coordonnées : i =ﬁ(x1,x2,x3)
Et la déformation systématique est définie comme I'état de déformation dans laquelle les
coordonnées de déplacement u pour n'importe quel point dans le corps s'adapter linéairement avec

les coordonnées de ce point, a savoir que:

U, =8,X +8,X, +8,X, (II-5-a)
Uy, =6,,X +8,,%, +E,,%, (II-5-b)
Wy =8, FEuX b (1I-5-¢)
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Ou :
U, = Zsy X, (j=1, 2,3) (11-6)
J=1
Ou bien :
H=8r (11-7)

Cela signifie que les constantes de proportionnalité &, lient les coordonnées de deux vecteurs,
¢’est pour cela elles forment un tenseur:

& &

11 12 813

[gzj]: Ey &€y &y (11-8)
&y E3p Gy

l&‘UJ : C’est le tenseur des petits déplacements. Pour connaitre les éléments du tenseur des petites

déplacements, on étudie la croissance des composées du vecteur des déplacements, de sorte que:

u1=(x1,x2,x3 );u2(x1?x27x3 );MS(xlﬂxZ?xS)

au
pan, = p T p 2 P (11-9-a)
0%, X, )
PR TR L L (11-9-b)
0x, 0x, %y
B =25 o Py O e (11-9-c)
X, X, 0x,

&, : définie par la formule suivante :

-0
i = %, (I11-10)

Les quantités &, ne dépendent pas des valeurs des déplacements sont les composés de tenseur de

déformation et les équations (1I-9-a), (II-9-b), (1I-9-¢) s’écrivent comme suit:
3
Au, =Y &%, (1=1,23) (II-11)
J=1

Les éléments tensoriels de déformation relient les composées de deux vecteurs avant et apres la

déformation.
Le tenseur lgljl n’est généralement pas symétrique, il est donc comme n'importe tenseur du

seconde ordre qu'on peut I'imaginer comme la somme de deux tenseurs : le premiére symétrique et
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le deuxieme est antisymétrique (le tenseur symétrique est caractérisé par g;=g; et le tenseur

antisymétrique est caractérisé par g, =—g, et le fait que g; =0signifie que:

o= e ve )ee
AP VA (1I-13)
@ l(g -& )——a)
iy T8 )T O (1I-14)

SHE Le tenseur symétrique.

@, : Le tenseur antisymétrique.

Nous étudions le tenseur antisymétrique qui se distingue par les caractéristiques suivantes:

@, =0 (f =J) (1-15)
W, ==, (1I-16)
Alors nous obtenons:
3
du, =Y ,dx, (1-17)
j=1

Avec la combinaison et la multiplication par dx; nous obtenons :

3 3

Z:duidx[ = Z:lcozjduzdxj =0 (11-18)

i= i,/=
En appliquant les conditions du tenseur antisymétrique. Le cdté gauche de 1'équation (II-17)
représente le produit scalaire entre le vecteur de déplacement et le vecteur de I’emplacement de

vecteur a un point quelconque du vecteur dans le corps qui est une quantité nul. Cela signifie que le

vecteur du déplacement dans 1'un des points du corps est perpendiculaire avec le vecteur de
localisation qui est calculées pour un point fixe “O” du corps. Aussi on peut dire que le tenseur @
est approprié pour le procédé a une rotation pur des points du corps autour d’un axe qui passe par
un point du corps ‘O’. Pour cela, la partie symétrique de & (quiest €; qui décrit 1a déformation)

¢t prend la forme suivante [11]:

€, €m €
[ezj ] =|€n €xn €y (1I-19)
e, e e
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1 1 i
& 5(5'12 +&5) 5(‘913 + &)
1 1
[% B 5(6‘21 +é,) €y 5(823 +£5,) (11-20)
1 1
5(513 + 531) 5(532 + 523) &

Et le déplacement du a la déformation subit a la relation suivante:

3
Au, =Y e, Ax, (11-21)

=1

Les composés diagonaux du tenseur leUJet des composés diagonaux du tenseur de déplacement

petit leUJ ont la méme signification qui décrit dilatation et longitudinal. Tandis que les composés

non diagonaux décrivant le déplacement angulaire [9].

—Ap 0 0
oy=| B —Ap 0 (11-22)
0 0 —Ap
o, =—Apd, (11-23)
x,
B 1+ An

B —u+Au

L)

Figure 11-5 : L élément tensoriel de déformation [9].

I1.2. ¢ - Tenseur de dilatation :

La dilatation c’est ’augmentation relative de volume associée a la déformation, elle est

négative dans le cas d’une pression hydrostatique [7].
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Sous I'influence de cette contraint, le volume du parallélépipéde (échantillon) va changer de la

quantité V=Ax Ax,Ax,a V'=Ax]AxAx| (en supposant qu’aucun changement des angles entre
les caractéres applicables a coordonnées cartésiennes). Comme e, et la déformation relative

longitudinale sous 1’extension [12], alors :
s (11-24)

e, <0 : Dans le cas de la compression.

Ax, devient Ax' aprés la déformation alors nous trouvons le nouveau volume aprés la déformation :

V'=Ax, Ar'y A, =V (1+e (1 +e, N1+ey,) (1I-25)
On peut aussi définie le nouvel volume comme suit [7] :
I+, £,y £,
= ¢, 142, &, |Fl+e, +e,+e, (11-26)
05 &, L&,

Nous avons négligé les produits de deux composantes de déformation (terme du deuxiéme ordre).

La dilatation & est donc donnée par la relation suivante [12] :

N -
5=_=—=ell+e22+633=261’1’ (I1-27)
V V i-1
RE
3 »T:
avant 1
€33
|
|
' |
apres |
\“ ,
| ,
Lo -l N
()11 ’ -
~ rd

X
Figure I1-6 : Le changement du volume de l'échantillon sous I'effet d 'une contrainte [11].

Il est possible de mettre le tenseur de déformation leUJ diagonale en choisissant des coordonnées

appropriées appelées alors les axes principaux:
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@)
€n €. €3 € 0 0
€ &y eyl =10 e® 0 (11-28)
€3 € €33 0 0 e &)

Ou e ,e® e sont les coefficients de déformation principaux.

Nous savons que la réaction du cristal qui décrit par le tenseur de la déformation ne représente
pas une propriété physique qui s’y rattache seul. Cette réaction ne dépend pas du cristal et de
I’influence externe. Cela signifie que le tenseur da la déformation est cyclique. Et quand la
déformation est irrégulier toutes les relations ci-dessus valable dans une seul point du corps, c'est-a-
dire que les relations ci-dessus dépendent de 1’emplacement point d’un corps [13].

1I-3- Relation contrainte-déformation :

Deux tenseurs d’ordre 2 peuvent étre définis : le tenseur des contraintes o et le tenseur des

déformations £, Ils sont tous les deux symétriques, ¢’est adire que o, =0, etg, =¢,

En théorie de I¢lasticité lincaire, il existe une relation linéaire entre &, et g, donnée par la loi

de Hooke généralisée [14].
I1-3-a- La loi de Hooke géneéralisée:

La loi de Hooke est une loi de comportement des solides soumis a une déformation élastique
de faible amplitude. Elle a été énoncée par Robert Hooke, par la phrase en latin (expériences datant
de 1675). Ce qui signifie « telle extension, telle force », ou bien en termes moderes « {'allongement
est proportionnel a la force ». Hooke désirait obtenir une théorie des ressorts, en soumettant ces
derniers a des forces croissantes successives. De sa loi deux aspects sont importants:

1. La linéarité.
2. L'¢lasticité.

Ces deux aspects ne sont pas identiques, la linéarité exprime « l'allongement est proportionnel
a la force », 1'élasticité exprime que cet effet est réversible et permet donc de revenir a I'état initial
tel un ressort soumis a de faible forces. 1.'élasticité a une limite, qui est indépendante de la notion de
linéarité, Hooke n'a considéré que la phase élastique et linéaire, donc proportionnelle et réversible.
Vu I’hypothése des petites perturbations, on peut aussi supposer que les tensions s’expriment
comme une fonction linéaire des déformations. Cette fonction est de plus homogéne puisque les
tensions doivent s’annuler avec les déformations si I’état naturel est un état sans contrainte. On
supposera donc que la loi d’état qui lie les tensions aux déformations s’écrit:

o=c.g (I1-29)
La théorie macroscopique des propriétés élastiques des solides est décrite en détail dans la

notation de tenseur par J. F. Nye [15, 16], d'aprés cette théorie, on trouve que le tenseur des
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déformations d'un cristal peut étre relié au tenseur des contraintes par une loi linéaire. On définit

ainsi un tenseur de rang 4, C de composantes Cij ot 7, .k et varient de 1 a 3 tel que [17]:

Oy =D, D Cyu bu (11-30)

k=1,3 =13
La relation (II-29) est appelée loi de Hooke généralisée €, est un tenseur d’ordre 4 appelé tenseur
de rigidité élastique et il définit les constantes élastiques du matériau. Le nombre de combinaisons
possibles de quatre indices ikl est de 3" = 81. Dans le cas le plus général et par raison de symétrie

de o et de g, et en appliquant la relation de Maxwell  Cyy =Cry; [14], les €léments C , se

réduisent a 21 éléments indépendants. En outre, la symétrie du solide cristallin réduit notablement

ce nombre [18].

Les symétries des tenseurs de contraintes et de déformations font que ce tenseur de rang 4 €, se

raméne généralement a une matrice C_, 6x6 (notation de Voigt [16]) [17]:

Notation tensorielle XX vy 7z Yz XZ Xy

Notation matricielle 1 2 3 4 5 6

Le tenseur des contraintes devient un vecteur o, [17]:
a=12,...6 c—>0

Le tenseur des déformations devient un vecteur & R

) S (I1-31)
=

O Cu Cz1 C31 C41 C51 Cm &

Oy Cz1 sz C3z C4z Csz Csz €y

c c, C, Cc. C. C. C £

= |_ 31 32 33 43 53 63 z= (11-32)

G, C41 C4z C43 C44 C54 C54 &,

o, C51 Csz C53 C54 Css CGS €.,

g, CGI CGZ C63 C64 Css Css &y

Les C_, représentent les composantes du tenseur des constantes é€lastiques qui s'est réduit

maintenant a une matrice 6x6, possédant 36 coeflicients. Des considérations sur le travail et

I'énergie permettent de ramener ce nombre a 21 (cette matrice de 6x6 éléments est symétrique) [17].
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La symétrie du cristal diminue encore le nombre de paramétres indépendants. Dans les systémes
cubiques, il n'y en a plus que trois éléments indépendants non nuls : C,,,C,, etC,,. La matrice [C]

s'écrit dans ce cas [17,19-21].

c, ¢, C, 0 0 0

G Uy Cg 0 0 0

Ch Cn Cy 0 0 0 (II-33)
0 0 0 C, 0 0

0 0 0 0 0 C

I-4-Densité d’énergie élastique (U):
Quand il v a une force F proportionnelle au déplacement x (par exemple F'=kx ), le travaille

nécessaire a un déplacement x est Ax%2. Donc la densité d’énergie élastique U dans les cas ou la loi
de Hooke s’applique est une fonction quadratique des déformations :
1 6 6
U=—>>C,p€.¢ (11-34)
2 a=1 fi=1
Les indices de 1 jusqu’a 6 sont définis par les expressions suivantes :
xx=1;yy=2;zz=3;m=4;zx=5;xy=06.

Nous verrons dans cette équation la relation entre CetC:

Cs :%(C*aﬁ +C)=C,, (11-35)

Les relations contrainte-déformation contient la combinaison (II-35).11 en découle que les

modules d’élasticité sont symétrique. Les 36 modules d’élasticité sont réduits a 21.

Pour obtenir les composants de la contrainte en dérivant la densité d’énergie élastique par apport
aux composantes de déformation associées. Ce résultat découle de la définition de 1’énergie
potentielle.

La relation de contrainte en fonction de la densité d’énergie :

oU
O =730, p=123...6 (11-36)
e,
La densité d’énergie élastique dans le cas particulier d’un cristal de symétrie cubique est donnée

par :

1 1
U:ECH(QZH +ely, +ezzz)+EC44 (ezyz +e’u te’y )+ Clz(eﬂ e, te_ e +e, eyy) (1I-37)

Il ne peut y avoir d’autres termes quadratique, c'est-a-dire que les termes
(exx Gy Fvuus ); (eyz & Foiss ); (exx € +) (II-38)
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&5

v

Figure II-7: Une rotation de 2n/3 autour de l'axe numéroté 3 change x— y, y—>z, z—x [7].

Parmi les éléments de symétrie d’une structure cubique quatre axes de symétrie d’ordre 3, ces

axes sont colinéaires aux directions [111] figure (II-7).1.’effet d’une rotation de
2m/3autour de ces 4 axes est d’échanger les axes suivant les régles :
Xy E R~ 2 -y B ¥ (I1-39)
X FEZF—PIX—T-3YP-3Z 3%
En fonction de I’axe de rotation choisi, la densité de 1’énergie U est évidemment un invariant dans
ces rotations. On peut appliquer ce rotation par exemple a:
Gl Hl, F80 = @ Ry, b (11-40)
Et aussi les deux autres termes de 1’équation (11-37) se transforment de maniére analogue,
donc U est invariant dans les rotations considérées ici, mais chacun des termes d’expression (11-36)
est une fonction impaire d’un ou plusieurs indices.
Parmi I’ensemble des rotations de (II-39) on peut trouver une rotation qui change le signe

de ces termes parce qu'on a comme un exemple e =e, , Les termes (II-38) ne sont pas

invariants dans les rotations requises et ne peuvent donc apparaitre dans 1’expression de la densité
de I’énergie U.
On peut vérifier I’exactitude de 1’équation (1I-37) :

_Bu

o = II-41-a
Iy aelj ( )

On calcule comme un exemple Oy :

J |1 1
B = a{ECH(\Q;C +e§y +el )+ ECM (e;z +el + efy )+C12 (eyyezz te.e, +e.e, )} (11-41-b)

o-xx zcllexx +C12 (eyy + ezz ) (11-41-0)
Aprés la comparaison entre le tenseur de contrainte dans la matrice (II-32) et la relation
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(II-41-c) on obtient :

Cp=Cy et C14 =C15 :CIG =0 (1I-42)
De plus :
- (11-43-a)
L= -43-a
! oe,

8 1 2 57 2 ]- Z 2 2
o= ae|:2Cn(exx +éha, )+EC44 (eyz te, +e, )+C12 (eyyezz al-F- exxeyy) (11-43-b)
Xy

o,=Cue, (11-43-c)

xy
En comparant avec (I11-32), nous obtenons :
Cﬁl =C62 =C63 =C64 =C65 = 0 > C66 =C44 (II-44)

A partir I’équation de la densité d’énergie le tenseur de la contrainte s’écrit 4 la maniére suivante :

O-xx _ - exx

o, gu gu gu 8 g e,

Tz Cu CH C12 0O 0 0 e 11-45

, - 12 12 11 e, ( ) )
0o 0 C, 00

Tes o 0 0 o0 C,l|l%™

_O-xy | B - _exy ]

Pour un cristal cubique, les modules d’élasticité sont définit en fonction des constantes d’élasticité

[7]:

1 - _
C=—— & C11 _CIZ =(Su - Slz) ' > C11 + 2C12 =(Su - Slz) ' (I1-46)

44
44

1I-5- Les méthodes de calcul des propriétés élastiques:
II-5-1- Le calcul des constants élastiques:

L ajustement des facteurs de forme, nous a permis de calculer la polarité ¢, définie par Vogl

[22]:
_V.3)

% =56 (11-47)

O VS(B) et Va(3) sont les facteurs de formes symétrique et antisymétrique a G(lll),

respectivement. Plusieurs approches ont été envisagées pour calculer les constants élastiques des

semi-conducteurs.
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Les constantes élastiques C,,,C,, sont calculées en utilisant les interactions covalentes et se

chevauchent dans les composés de liaison tétraédrique et amélioré la description par Baranouwski

[23]:

2 kS L
C, = ﬁ %{4.37(5 +A(1-a,’ ) -0.6075(1-a,’)? } (11-48)
2 3 1
C, = ﬁ %{4.37(3 - (-« ) +0.6075(1-a,")? } (11-49)
d : 1l représente la distance entre les plus proches voisins :
d= ﬁa (I11-50)

4
a: Le paramétre du réseau, qui est calculé par la relation (II-50) pour les structures zinc blende
Lavaleurde A : A=0.738 [11].
La constante élastique Cua est obtenue avec le modele de champ de force de la valence [24]:

— 3(Cu + 2612 )(Cu - Cu )
““ 70, +2C,

(II-51)

1I-5-2-Le module de compressibilité:
Le module de compressibilité B est la constante de proportionnalité entre la pression hydrostatique
p et la variation relative de volume.
Pour un cristal cubique isotrope, le module de compressibilité est 1i¢ aux constantes C jj suivant 1’équation
[24]:

_ Cll + 2C12
3

B (11-52)

11-5-3-Les constantes des forces:
Les constantes des forces o ef P sont les paramétres de constante de forces d’élongation, et

de recourbement respectivement. Les relations de o ef [3 sont donné par Verma [24] comme suit :

4z, 2,y

a=t— (I1-53)
v(z,z,)

P (I1-54)

Ou: A,S,B et V' : sont des constantes donné par les valeurs suivantes :
A=410 et §=0.2

1"'=17.6 et B=0.85
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7,7, sont les charges ioniques et cationiques, respectivement. Dans les semi-conducteurs (I1I-V)

sa valeur estZ, Z, =9.

11-5-4-Le Module de cisaillement (G):

Module de cisaillement ou module de glissement ou encore module de coulomb G est une
grandeur physique propre a chaque matériau .C’est la constante qui relie la contrainte de
cisaillement et la déformation pour un matériau élastique isotrope. Le module de cisaillement

définit par la relation suivante [25]:

Cn — Clz)

_{
G= (11-55)

II-5-5-Le Module de Young (Y):
C’est la constante de proportionnalité entre la contrainte qu'un matériau subit ¢t sa déformation
unitaire, ¢’est une constante propre a chaque matériau. Il est donné comme suite [26] :

— (Cu T+ 2C12 )(Cu - Clz)
(Cn + Clz )

Y

(I1-36)

Ce module dépend de : [7]
o L’énergie des liaisons entre atomes.

¢ La nature des forces élastiques de rappel.

e La structure du matériau (amorphe, cristallin).
1I-5-6- Le coefficient de poisson :
Ce coefficient noté v permet de caractériser la contraction de la matiére perpendiculairement

a la direction de I’effort appliqué. On définit le coefticient de Poisson comme étant :

T (11-57)
C:’11 + CIZ

II-5-7- Le facteur d’anisotropie A :

Le facteur d’anisotropie (A) a une valeur critique (A=1) qui sépare les matériaux isotopiques ou
(A <1) et anisotropiques ot (A >1) [27], est donné par la relation suivante [28].
e Cn _CIZ

. -

A (1I-58)

II- 5-8-Le facteur d’ionicité f;:
Le facteur d’ionicité est 1ié a la répartition de la charge entre les constituants et il est définit par
Pauling comme une différence d’électronégativité entre les deux constituants d'un composé binaire

[29]. Le calcul de facteur d’iconicité est défini par la relation suivante :
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fi= (1—(1—0:;)2 Jz (11-39)

II-5-9-Le parametre de Kleinman &, :

Pour le systéme cubique le paramétre de déformation interne & peut étre aussi exprimé comme

une combinaison des deux constantes élastiques Ci1 et Ciz qui est donnée par [23, 24].

_ (Cu + SCIZ) (H-GO)

L=
(7C, +2C},)
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Chapitre 111

Résultats et Discussions
I -1- Introduction

Les semiconducteurs présentent un grand intérét en raison de leurs propriétés. Ces matériaux
sont principalement utilisés en microélectronique pour des circuits intégrés, dans les cellules
photovoltaique set dans les dispositifs optoélectroniques tels que les diodes électroluminescentes [1].

La plupart des matériaux III-V se cristallisent dans la structure sphalérite dite "Zinc Blende"
présentée sur la figure III-1. Cette structure, qui s'apparente a celle du diamant, est constituée de
deux sous-réseaux cubiques a faces centrées, 'un étant constitué des atomes de la (11 i colonne, et
l'autre des atomes de la V™ colonne de la classification périodique de Mendeleiev [2-5].

Le tableau III-1 regroupe un extrait de cette classification (les chiffres en haut et en bas
représentent respectivement le nombre atomique ¢t la masse atomique). Ainsi de nombreux
composés binaires peuvent &tre réalisés [6].

On peut obtenir un semiconducteur si la somme des électrons des deux especes est égale a 8

¢électrons [7].

Tableau [I1I-1 : représentation simplifié du tableau périodique de Mendeleiev

111 v A%
5 10,8 6 12,01 | 7 14,01
B C N
Bore Carbone Azote
13 2698 | 14 28,08 15 30,97
Al Si P
Aluminium Silicium Phosphore
31 69,72 | 32 72,61 | 33 74,92
Ga Ge As
Gallium Germanium Arsenic
49 114,82 | 50 118,71 | 51 121.25
In Sn Sb
Indium Etain Antimoine
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Par exemple :

e (a:Le nombre d’électron de valence est 3 électrons.

e Sb: Le nombre d’électron de valence est 5 électrons.
Donc : Ga + Sb = GaSb : est un semiconducteur car la somme des électrons des deux espeéces (Ga et
Sb) est égale a 08 électrons.

L'intérét pratique des semiconducteurs III-V est considérablement renforcé par la
possibilité de réaliser des alliages par substitution partielle de 1'un des éléments par un autre élément
de la méme colonne.

En général les alliages semiconducteurs ternaires sont caractérisés par la présence du coefficient

steechiométrique x.

Figure [I-1 : Réseau cristallin dans la structure zinc blende

HI -2- Les avantages des semiconducteurs I11-V [8]:

Les principaux avantages des semiconducteurs III-V sont les suivants :
s Leur propriété semi-isolant (substrat SI) permet la fabrication des circuits intégrés
hyperfréquences.

+ Leur résistance aux radiations.

s Leur capacité de travailler a des températures plus importantes que celle du silicium
standard, ce qui est important pour les applications militaires.

% Leurs performances vitesse/consommation nettement supérieure a celles des calculateurs
utilisant des circuits en silicium (applications numériques).

s Leur trés vaste domaine de fréquences couvert puisqu.il s’étend de 1 GHZ a plus de 100

GHZ.
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Plusieurs méthodes théoriques ont été développées pour 1’étude des propriétés physiques et
chimiques des matériaux. Cependant la méthode des pseudopotentiels empirique reste la méthode la
plus simple qui offre les résultats les plus compatibles a 1’expérience [9].

Dans nos calculs, nous avons utilisés 1la méthode des pseudopotentiels empirique local (EPM),
couplée avec |’approximation du cristal wvirtuel (VCA) qui introduit 1’effet du désordre
compositionnel et combinée avec le model des orbitales liées de Harrison.

Elle est utilisée pour étudier les propriétés élastiques telle que les constants élastiques, les modules
compressibilité, de Young, de cisaillement ...etc, Ces propriétés sont influencées par la variation de
la concentration *’x’” de I’ Aluminium.

HI-3- L’approximation du cristal virtuel (VCA) :

Plusieurs approches théoriques ont été élaborées pour I’étude des propriétés physiques des
alliages ternaires, tel que I’approche de potentiel cohérent (CPA), I’approche de la matrice
t- moyenne (ATA) et I"approche de cristal virtuel VCA [10] que nous avons utilisé dans nos
calculs.

L'approche du cristal virtuel VCA (Virtual-Crystal Approximation) considére que l'alliage
est approximativement représenté par un réseau périodique monoatomique (virtuel) avec un
potentiel atomique moyen [11]. Dans la V.C.A on considére que les distorsions sont suffisamment
faibles (théorie de perturbation du premier ordre). Pour préserver la structure de bande du cristal
parfait, ce qui permet de définir une nouvelle constante de réseau et un nouveau potentiel cristallin
moyen. Ce modeéle prévoit une variation linéaire des principaux paramétres dans l'alliage. En
particulier, le potentiel cristallin est défini par interpolation linéaire entre ceux des composants
constituant le cristal [12].

V(x)=xV,. +(1-x)V,. (11I-1)

I.’hamiltonien considéré dans la VCA est donné par :
2
Hx)=-L 41 (x) (111-2)
2m

HI-4- Approximation du cristal virtuel Améliorée (1VCAA):

Le cristal ternaire .4 _B, C est composé des molécules AC avec une fraction molaire x et des

molécules AB avec une fraction (1-x). Ainsi, la propriété physique peut étre représentée comme une
simple interpolation analytique des propriétés de ses composés binaires AC et BC [13]. La VCA
améliorée fait d'autres suppositions pour la dépendance de la concentration ** x*".Elle suppose que

les sites du réseau sont occupés par des molécules virtuelles AC ou BC ayant 1'énergie potentielle

V... . La constante de réseau a(x) de I’alliage ternaire sera donné par la loi de Vegard [14] :
a(x) =xa,. +(1- x)a,. (111.3)
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Pour A/ Ga, Sb :

a(x) =xa g +(1 - x)a,q (LIL4)
Ou a,. :estlaconstante de réseau de composé AC.
a,. - estla constante de réseau de composé BC.

Dans I’approximation du cristal virtuel améliorée VCAA, le potenticl du au désordre

compositionnel est ajouté au potentiel périodique du cristal, le pseudopotentiel du systéme devient

Vir)=V, ., +7,. (I1I-5)
V() =Vyes—pll1-2))2 Y AG-R)) (I1-6)
;
Vyen . potentiel périodique virtuel du cristal.
V,. . potentiel non périodique, il est i a I'effet du désordre du cristal.
p : le paramétre ajustable.
L équation (III-6) peut &tre éerite sous une forme plus étendue
V(oo (h =W ao ()= ploli- 2k 070 Vi) an-7)
Sous une forme plus condensée, en termes de séries de Fourier, V(r) devient [15,16] :
V(r)= S 1(G)S(G)expliG.r) (111-8)
z
Avec V(G) est le facteur de forme donné par [15] :
V()= o (G I (=2 o (@) plx= 02 [, (G) -V (O] (I11-9)

Vs (G) et Vs (G) sont les facteurs de formes des composés AC et BC respectivement de 17alliage
ternaire A B, C

Ces facteurs de formes ont été utilisés pour le calcul des constantes élastiques de 17alliage ternaire
semiconducteur Al Ga, Sb en faisant varier la valeur du paramétre p jusqu’avoir un bon accord

avec les valeurs expérimentales. La valeur de p dans notre étude est égal a (p = 0.098173)
correspondant a un bowing optique expérimental (c=0.044) les facteurs de forme de cet alliage sont

calculés selon 1’expression :

VAfoal,be =xV s (G)+ (1 —ik )VGaSb (G)_ P [x(l - X )]% [V aiss (G)_ Vs (G )] (II-10)

- 40 -



Chapitre HI Reésultats et Discussions

Les facteurs de formes du pseudopotentiel local symétriques et antisymétriques et aussi les
parametres du réseau des composés binaires semi-conducteurs AISh ¢t GaSh dans la phase zinc
blende sont présentés dans le tableau I11-2.

Tableau I1I-2: Les facteurs de forme symétriques (V) et antisymétrigues (V) ajustés en (Ryd) des
matériaux semiconductenrs GaSbh et AISh dans la phase zinc blende ainsi que les paramétres du
résean a en (1.a) et en (A°).

Facteurs de formes (Ryd) Parametre
Composé

Vs (3) Vs (8) Ve(ll) Vi(3) Va4) Va(ll) du réseau a

11.5946 (u.a)
AlSh | -0.233314 | 0.068246 | 0.02599 | 0.057 |0.058960 | 0.016475

6.1355 (A°)

11.5162 (u.a)

GaSb | -0.195373 | 0.0005 |0.045073 | 0.040776 | 0.03 0.000
6.09403 (A°)

III-5-Les propriétés élastiques de alliage semiconductenr Al (Ga,_ Sb

Les propriétés élastiques définies la capacité d’un matériau a subir les contraintes a la limite
d’élasticité et regagner la forme initiale [17].
Des études expérimentales [18,19] et théoriques [21-22] ont été effectuées pour comprendre les

propriétés ¢&lastiques de l'alliage ternaire semiconducteur A/ Ga, Sb qui  est composé des

binaires AlSb et GaSb ces deux binaires forment une bonne hétrostructure, car ils possedent des
parametres de maille presque identique [23].

On peut utiliser les informations concernant les propriétés ¢lastiques pour comprendre le type de
liaison atomique, le module de compressibilité peut &tre aussi utilisé pour prédire les forces en
absence d’imperfection.
HI-5-1- Les constants élastiques:

Les constants élastiques Cj sont des grandeurs macroscopiques reliant dans les solides
homogeénes, les contraintes aux déformations. On utilise I’approche de Baranowski pour calculer
les constants élastiques et voir 1’effet de la concentration x de 1’ Aluminium [25].

Nos résultats concernent les constants élastiques Cj;, Cip et Cyq pour les composés binaires
AISb, GaSh et leurs alliages ternaires Al,Ga,, Sb, pour les deux cas (FCA et VCAA) sont indiqués
dans le tableau III-3 qui contient également les données expérimentales et théoriques disponibles
pour la comparaison. On voit que nos valeurs calculées pour Cj;, Cj2 sont en bon accord avec les
résultats rapportés dans les Réfs [20, 21, 30.31], aussi il y’a un bon accord entre nos calculs pour

Caa et ceux rapportés dans les Réfs [25-29, 30,32 .33].
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Tableau II-3: Les constants élastiques C,, , C

ternaire Al Ga, .Sb.

12

et C, en (loudyne/cmz) de ['alliage

Constants ¢élastiques (10" dyne /cm®)
Matériaux C 1 C 12 C44
Cal. Exp. Autres Cal. Exp. Autres Cal. Exp. Autres
GaSb 0.43285 il 4.06035 a0 | et 3.81547 e 157
a 3 A .
8.68® 8,834 4.023" | 4,0239 4.07® 4,322
9.37599" 4.03652 3.79222°
Aly1GageSb 5 = 2 W 2 - i = =
9.3837 4.03965 3.79541
9.26467 3.98983" 3.74673°
Aly3Gag; Sb s = = - = - - - -
0.27593 3.99441 3.75139
0.15649" 3.94443, 3.70253"
AlysGag;Sb . - 7.723% . - 3.33® . - 3.572"
0.16821 3.94919 3.70738
9.05135" 3.90028" 3.65959
Aly;GagaSb 95 = 2 W 2 - i = =
9.06158 3.90443 3.66382
8.94915 3.85733° 3.61786
AlgoGag, Sb - - - - - - - - -
8.95552 3.85991 3.62049
8_769(ﬂ)s(e)s(ﬁ 4_341(3),(9)5(1) 4.076(3)’@’@ _
. . 3.749
8.94® 9.87% 4.43® | 3.87% 4.16® ;
AlSb 8.89912 ) o | 3.83629 3.59743 o | 4200
8.939® 8.769% 4427% | 43419 4.155% -
8.9% 4.49 PO R

iE. r
Nos calculs sans désordre.

it 2
Nos calculs avec désordre.

@RS, 118], @ Réf. [19], “RéE [20], @ Ref [21], @ Ref [22]. @ Réf [25]. PRéE, [26], © Réf.
[27], @ Reéf. [28], © Ref. [29], Y RéL [30], Y Ref. [31]. ¥ Réf [32], ™ Reéf. [33].

La figure III-2 représente la variation des constants élastiques a savoir C;;, Cjz et Cyy pour
I’alliage ternaire 4/ (Ga, .Sb en fonction de la fraction molaire x de I’ Aluminium, On remarque que
tous ces constants élastiques diminuent non linéairement avec 1’augmentation de la composition x
en allant de GaSh ou (x=0) vers ALSh ou (x=1) de I’alliage teraire Al Ga;., Sb.

Les courbes de la figure II1I-2 correspondent a des interpolations quadratiques de la forme suivante :

C, =a+bx+cx(l-x) (I1-11)
¢ : est le paramétre de courbure.
Leurs expressions analytiques sont d’écrites comme suites:
Sans désordre :
Cy =943278-0,57157x + 0,03798x* (VCA) (11 -12)
C 13 =4,06032 - 0,23955x + 0,01555x" (VCA) (1l - 13)

42 -



Chapitre HI Reésultats et Discussions

Cuqg = 3,81544 - 0,23366x + 0,01568x* (VCA) (11 -14)
Avec désordre :

C = 943465 - 0,52755x - 0,00713x? (VCAA) (Hi-15)

C 12 =406108-0,22167x - 0,00278¢ (VCAA) (1T -16)

Cyq = 3,81621- 0,21544x - 0,00299%* (VCAA) (117 -17)

On peut noter que 1’effet du désordre affecte faiblement les constants élastiques avec un
changement des signes des paramétres de courbure, et i1 augmente 1égérement ces constants
¢lastiques dans tout I’intervalle [0,1] de la concentration x de 1’ Aluminium.

La figure III-3 illustre les variations des constants élastiques C;;, C s et Cyyen fonction de la
concentration X de 1’ Aluminium pour I"alliage A/,Ga;., Sb avec et sans désordre, qualitativement
ces constants élastiques montrent un comportement similaire. On note qu’ils présentent tous un
comportement presque linéaire par rapport a la composition x avec différents taux de variation et

sur le plan quantitatif on constate que le constant C';; est plus élevé que les constants Cj; et Cyy.
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95

94+

9,34
9.2
914

9,04

8,9

Constant élastique ¢11(1011 dyn.cri?)

8,8 —T1 T 1_ T 1T 1T T T1_ T T1T_ ' T1_ T T _ T 17
00 01 02 03 04 05 06 07 08 08 10
Gasb Corrposition x AlSb

4,10

Al Gay,Sh —e— VCA

4,05-

4,00

3,954

3,90+

3,854

Constant élastique ¢12(1011 dyn.cni?)

3,80 — T T T T T T T T T T T 1T T T T T
00 01 02 03 04 05 06 O7 08 09 10
GaSbh Composition x AlSh

385

‘ Al Gaq_,Sh ——VCA

3,80+

3,751

3,70

Constant élastique ¢44(1011 dyn.cm?)

3,654

3,60

3,55 — T T T T T T T T T T T T T T T T T T
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
GaSh Composition x AlSh

Figure [1I-2: Les variations des constants élastiques C 11, Ci2, Cyq en fonction de la concentration
x de UAluminium: sans désordre (——) et avec désordre (- - - -) de Ualliage ternaire.
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: ]—-—a—-‘--a--—*—-‘—-na—- el el
_)-._......_-...._..+-_.-.-._....._._..._..':_._..t-—.::_._.:
30

00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
GaSb Composition x Alsb

Constants élastiques (1 011 dyn.cm'z)

11,04 —e—C11
1054 AlyGaq.xSb - a-C12

4,0—‘_:_"-_ 'A_- _"T:‘——-‘-——-A-—-‘——-‘—_.A__.‘

Constants élastiques (1 011 dyn.cm'z)
~
T

3,5_:»-- SRl Sl S St Syt Jpslind St Spolerks <oglerks
30 — T T T T T T T T_* T " 1_ " T T T
00 01 02 03 04 05 06 07 03 09 10
Gasb Cormposition x AlSb

Figure 111-3: Les variations des constants élastiques C,, C,, et C,, en fonction de concentration x de

UAluminium de I'alliage ternaire Al Ga,  Sb, avec et sans désordre.

HI-5-2-Le module de compressibilité et les constantes de force :
Le module de compressibilité élastique B est défini comme étant le rapport du changement
de la pression agissante sur un volume au changement de la fraction du volume (le facteur

d’élasticité volumique). Il décrit la réponse du matériau a une pression uniforme.

Pour déterminer les valeurs du module de compressibilité B et les constantes de force a et [, de

I’alliage ternaire semiconducteur 4/ Ga, Sh en tenant et sans tenir compte de 1’effet du désordre

compositionnel. Nous avons appliqué les formules (I1.52), (I1.53) et (I11.54).
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Le tableau III-4 représente les valeurs calculées du module de compressibilité B et les constantes de
force d’élongation « et de recourbement /7 en fonction de la concentration x d’Aluminium pour
I’alliage A1,Ga;., Sb ainsi que les données disponibles connues dans la littérature.

Généralement, 1’accord entre nos résultats et les données connues sont raisonnablement bons.

Tableau I11-4: Le module de compressibilité B en (loudyne/cmz) et les constantes de force
d’élongation o et de recourbement f en (N / m) de l'alliage ternaire Al Ga, Sb.

B (10"'dyne/cm?) o (N/m) B (N/m)
Matériaux
Cal. Exp. | Autres Cal. Autres Cal. Autres
5 g0 34.19 © 6.12%9
58512 | 5.63® | L, | 34.5935854 32,080 | 6.19415427 | 5.84 @
GaSb 5.79
344200 T-l6E
5.8163"
Alg1GageSb o . . 34.526426 - 6.18212906 .
5.821
5.7481"
Alg3Gag-Sb o - - 34.3926280 - 6.15817185 -
5.7549
5.6818 4,702V
Al sGagsSb o . | 34.2595204 = 6.13433827 .
5.6889 4.476%
5.6173"
Aly;Gag3Sb - - 34.1270988 - 6.11062752 -
5.6235%%
5.5546
AlgoGagSb 5 . . 33.9953587 . 6.08703881 .
5.5585
551
5030 5 410 33,779 6.15@
55239 | 5.41™ | | 33.9297429 35747 | 6.07528997 | 6.63"
AlSb 6.77%
5.8™ 33.81% 6.05%
5.82@

"Nos calculs sans désordre.

"Nos calculs avec désordre.

WRer. [18], ™ Ref [34], “WREE [35], P RéE [36], 9 Réf [37]. PREF [38], WREE [39], W Réf.
[40], © Réf. [41], Y Réf. [42], © Ref. [27], © Ref. [43], ™ Réf. [44], @ Réf. [45], Y Réf. [46], @
Ré&E, [47], @ Réf. [48], @ Ref. [49], ™ Réf,[50] .
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La figure III-4 représente la variation des constantes de force @ et B en fonction de la

concentration x de I’Aluminium de I’alliage ternaire 4/ (za, Sk .cette figure, nous montre une

diminution presque linéaire et similaire de ces constantes de force avec 1’augmentation de la
concentration x de I’ Aluminium, et la constante de force d’¢longation a est trés élevée que celle de
la constante de force de recourbement [3 sur tout I’intervalle allons de x = 0 jusqu’a x = 1,donc on

constate qu’il y’a une dilatation des liaisons.

g:: Al,Gaq_,Sb I e

Constantes des Forces (NVm)
Mt

- I Sy S S I W W W Sy W up—"

00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
Bash Composition x ASh

Figure I1l-4: La variation des constantes de force a et f# de l'alliage tfernaire Al Ga, Sb en

Jfonction de la concentration x de 1 'Aluminium.
La variation du module de compressibilité B obtenus pour 1’alliage A/ Ga, Sb pour différentes

concentration (x) de I’Aluminium est représentée sur la figure I1I-5, notons que lorsqu’on varie x de

x=0 (Gadh ) a x=1 ( AISh ), le module de compression diminue d’une fagon monotone et non
linéaire de (5.8512 4 5.5239)10 ' dyne/em”.

Nous remarquons aussi que les valeurs du module de compression pour le composé binaire  AISh
est plus petit que celle du composé binaireGaSh .Comme B des matériaux cristallin donne la

mesure de la rigidité, on peut en conclure que le composéGaSh  est plus rigide que celui de

AlSh cela veut dire que ’addition de I’ Aluminium rend ’alliage 4! Ga, .Sh moins rigide.
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AIxGa1 -be —e—\/CA

5.65 1
5.60
5.55 1

5.50 1

545 —T T T T T Tt T T T T T T T T T T T 1T
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
AlSb

Module de Compressibilité B (1011 dyn.cm™)

Gash Composition x
Figure [1I-5: La variation du module de compressibilité B avec et sans désordre de l'alliage
ternaire Al Ga, Sb en fonction de la concentration x de I'Aluminium.

Généralement, dans les alliages ternaires, la dépendance du module de compressibilité B en fonction de
la composition x est supposée adapter a une forme quadratique simple :
Sans désordre :

B = 585114 - 0,35025x + 0,02305x* (VCA) (11 -18)
Avec désordre :

B = 585228 - 0,32364x - 0,00421x° (VCAA) (11 -19)

D’aprés ces équations nous signalons une faible valeur de paramétre de courbure, on peut dire que
I’effet du désordre affecte faiblement les paramétres de courbure qui sont égales a ¢=0.02305 dans
le cas de VCA et ¢=0.00421 dans le cas de VCAA , Les valeurs de B calculées pour (raSh
(5.8512.10"dyne/em®) et AISh  (5.5239.10"'dyne/em’) sont en bon accord avec les valeurs
expérimentales [18] (5.63 et 5.82) 10" dyne/em’ respectivement et les valeurs théoriques [34-36,47-
48]. Et I’effet du désordre sur le module de compressibilité B est presque négligeable.

HI-5-3-Les modules de cisaillement G, de Young Y, le coefficient de Poisson v et le facteur
d’anisotropie A:

Les calculs des modules de cisaillement (7, de Young ¥, et le coefficient de Poisson v ainsi que le
facteur d’anisotropie 4, sont basés sur les constantes élastiques C;;. Cy; et Cyy des alliages [33].

Les valeurs des modules de cisaillement (G, de Young ¥, le coefficient de Poisson v et le facteur

d’anisotropie A obtenues sont rassemblés dans le tableau III-5.
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Tableau II-5: les modules de cisaillement (G) Young (Y )en (lolldyne/ sz) le coefficient de
Poisson (v ) et le facteur d Anisotropie (A) de l'alliage ternaire Al Ga, . Sb.

G (10" dyne/em™) | Y (10" dyne/em™) | v A
Matériaux
Cal. Autres | Cal. Autres | Cal. Autres | Cal. Autres
2.41% 6.44® 0.301Y
GaSb 2.6862 o | 69892 @ | 03009184 @ | 0:7040421 0.557®
2.59 6,32 0.28 3
2.6697 6.9464 0.30095186 0.70400257
Aly1GagoSb P I o | " o |- o |
2.672 6.9523 0.30094206 0.70401415
2.6374 6.8627 0.30101725 0.7039253"
A10,3Ga0,7Sb s | T e wee | 7 o
2.6408 6.8713 0.30100272 0.70394247
2.606 6.7813" 0.30108059" 0.70385046
Al 0,5 Ga0,5 Sb Wk | Wk | w | T sk -
2.6095 6.7903 0.30106524 0.7038686
2.5755 6.7023" | - 0.30114187 0.70377807
Al 0,7 Ga0-3 Sb wee | T sk we | T wee | T
2.5786 6.7101 0.30112826 0.70379414
2.5459 6.6255 |- 0.30120112" 0.70370808
Al 0,9 Gao,l Sb s | T sk we | T wee | T
2.5478 6.6304 0.30119252 0.70371824
; 6.563% 0.301%
2.21®
AlSb 2.5314 6.5879 | 6.36% | 030122999 | 02377 |0.70367397 |0.543%
2.522®
10.58% 0.266%

F r
Nos calculs sans désordre.

ek .
Nos calculs avec désordre.

@ReE [16], ™ Ref [40], “REE. [53], Y REE. [54], ) Ref [55]. VRS [56).

Dans le tableau III-5 nous avons inséré les calculs obtenus des modules de cisaillement G et

de Young Y en (dvne/cm2), le coefficient de Poisson v et le facteur d’anisotropie 4 avec et sans

tenir compte de I’effet du désordre compositionnel de 1’alliage ternaire Al GGa, Sbavec d’autres

calculs disponibles.

En faisant 1a comparaison entre les calculs obtenus avec d’autres résultats connus dans la littérature,

nous pouvons dire que nos calculs sont d’une maniére générale en accord avec d’autres travaux

disponibles.

Nous avons constaté qu’il v a une augmentation de coefficient de Poisson v par contre il y a une

diminution des modules de cisaillement G ¢t de Young Y, ainsi que le facteur d’anisotropie A avec

I’augmentation de la fraction molaire x de I’Aluminium. Nous avons remarqué aussi que |’effet du
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désordre fait décroitre les valeurs de coefficient de Poissonv par contre il fait augmenter les valeurs
des modules de cisaillement (7, de Young ¥ et le facteur d’anisotropie A.
Les variations des modules de cisaillement (7 et de Young ¥ en fonction de la concentration x de

I’Aluminium avec et sans désordre de 1’alliage ternaire 4/ Ga, .Sbh sont représentés dans les

figures I1I-6 et III-7.D’aprés ces figures, Nous observons clairement une diminution non linéaire
de & et ¥ avec I'augmentation de la concentration x de I’Aluminium dans 1’intervalle [0-1]. Pour
les deux cas VCA et VCAA de I'alliage A4l (Ga, Sbh la variation des deux modules montrent un
comportement similaire et ’effet du désordre est presque négligeable.

La variation de coefficient de Poissonv en fonction de la concentration x de I’ Aluminium avec et
sans désordre de 1’alliage ternaire A/ (Ga, Sb est montrée sur la figure III-8.0n remarque que

lorsque la concentration de 1" Aluminium augmente de 0 a 1, le coefficient de Poisson v Augmente

d’une fagon monotone. On note aussi, que 1’effet de désordre a une petite influence sur V.

‘ Al Gaq,Sh

Module de Cisaillement (1011 dyn.cm)
e
3

250 LS IR S T TR R . R IR R I R [ R NI R TS
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
GaSh Composition x Alsb

Figure 111-6: La variation du module de cisaillement (G) en (dyne/ em’ ) avec et sans désordre de

Ualliage ternaire Al Ga, Sk en fonction de la concentration x de l'Aluminium.
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] —e—VCA
_ 7,00+ Al Ga,_,Sb =

6,50 —T1 T T * T T T T T T T T T T T T T 7T
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
Gasb Coimposition x Alsb

Figure [1I-7: La variation du module de Young (Y ) en (dyne/ cm’ ) avec et sans désordre de
l'alliage ternaire Al Ga, Sb en fonction de la concentration x de [’ Aluminium.

0.30130

030125- AlGa s

0.30120—-
0.30115—-
0.30110—-
0.30106—-
0.301(1)—-

Coefficient de Poissonv

0.30095

0.30090

0.30085 e e I P ) P ) P
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
GaSh Composition X AlSb

Figure I1I-8: La variation de coefficient de Poisson v avec et sans désordre de l'alliage ternaire
Al Ga, Sb en fonction de la concentration x de I'Aluminium.

La figure I1I-9 représente la variation du facteur d’anisotropie A avec et sans désordre de 1’alliage

Al Ga, Shb en fonction de la concentration x de 1’ Aluminium. On note qu’il ya une diminution non

linéaire de facteur d’anisotropie avec I’augmentation de la concentration x de 1’ Aluminium, on
remarque aussi que I’effet du désordre a une petite influence et il fait augmenter le facteur

d’anisotropie 4.
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Al,Gaq_.Sb —e—\CA
XG2S A \/OAA

Facteur d'Anisotropie A

0.70360 —7r1r r r v r v r r r r 1 r 1 r 1 © 171
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
GaSb Composition X AlSb

Figure [1I-9: La variation du facteur d’Anisotropie A avec et sans désordre de ['alliage ternaire
Al Ga,_ Sbh, en fonction de la concentration x de I'Aluminium.

Les expressions analvtiques des modules de cisaillement G et de Young Y sont d’écrites comme
suites:

Avec désordre :

G=2,6862-0,1659 x + 0,01112x? (rca) (117 -20)

Y = 6,98914-0,4301 Lx + 0,02894x? (rca) (11 -21)

Sans désordre :
G =2,68673 - 0,15274 x - 0,00234x* (VCAA) (111 -22)
Y = 6,99056 - 0,39638x - 0,00561x? (VCAA) (117 -23)

111-5-4-Le facteur de Uionicité f ; et le parameétre de Kleinman & :

Le facteur de 1'ionicité f, est 1ié a la répartition de la charge entre les constituants et il est

définit par Pauling comme une différence d’électronégativité entre les deux constituants d'un
composé binaire [51].
Le calcul du facteur de I’ionicité exige la connaissance de la polarité donnée par la relation suivante

[52]:

fi= (1 - (1 —a,’ )3 T (111-24)

Nous consacrons cette partie a I’étude du Facteur de I'ionicité f, et du paramétre de Kleinman & de

1

I"alliage ternaire 4/ Ga, Sbhdans sa phase zinc blende.
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Le tableau III-6 résume les résultats trouvés. Nous constatons que nos calculs ne sont pas en accord
avec les résultats disponibles [57-59] pour le Facteur d’ionicité f et en accord avec celle du
paramétre de Kleinman & [60.61].

Le tableau III-6 résume les résultats trouvés concernant le Facteur d’ionicité f, et le paramétre de
Kleinman £, Nous constatons que nos calculs pour les composés binaires GaSb et AISb sont en
accord raisonnable avec les résultats disponibles.

Les figures III-9 et III-10 représentent les variations du facteur d’ionicité f et du paramétre de

Kleinman ¢ successivement avec et sans désordre de 1’alliage ternaire A/ Ga, Sben fonction de la

concentration X de 1" Aluminium.

Comme il est montré dans les figures (III-9 et III-10), on remarque que l'ionicité f et le

paramétre de Kleinman £ augmentent non linéairement avec 1’augmentation de la concentration de

1’ Aluminium , on note aussi que 1’effet de désordre fait diminuer les deux parametres.

Tableau I1I-6: Facteur de lionicité f, et le parameétre de Kleinman & de l'alliage Al Ga, Sb.

Ji &
Matériaux '
Cal. Autres Cal. Autres
GaShb 0.25420869 | 0.261% 0.5652772 0.536
0.25922937 0.56533703
Al 0,1 Ga(),g Sb 5 = 4 =
0.25777103 0.5653195
0.26870825 0.56545397
Aly3Gag7Sb - . we | -
0.2666383 0.56542798
0.27750427 0.56556725
A10,5 Ga0,5 Sb B - £ -
0.27540466 0.56553978
0.28568826 0.56567686
Al 0,7 Ga0_3 Sb _— - - -
0.28389738 0.56565252
0.29332165 0.56578285
Al 0,9 Ga(),l Sb 5 - % -
0.29222998 0.56576747
0.250 %
0.649 ¢
AlSb 0.29694886 | 0.250% 0.5658345
" 0.564
0.230

sfe
Nos caleuls sans désordre.
sk .

Nos calculs avec désordre.

WRef. [57], @ RéL [58], WREL [59], ‘Y Réf [60], © Réf[61].
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Facteur de l'ionicité f

0.245 ] — T T T T T Tt T T T T T T T T T T T 7T
00 01 02 03 04 05 06 07 08 08 10
GaSb Composition X AlSb

Figure I1l-10: La variation de facteur d’ionicité [, avec et sans désordre de l'alliage ternaire

Al Ga, Sb en fonction de la concentration x de I'Aluminium.

056595
0.56590 AL, Ga —e— VCA
0.56585 xGa1xb - A= VCAA
ar
:
(=
£
¥
@
=
i
g
]
o
056520 L) G VRN A GRS GRS GRS AY G F) LA L
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
GaSb

Composition X Alsb

Figure IlI-11: La variation du facteur de Kleinman &£ avec et sans désordre de 'alliage ternaire

Al Ga, Sb en fonction de la concentration x de ['Aluminium.
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Conclusion générale:

Le présent travail est une investigation théorique des propriétés élastiques des composés binaires
GaSh et AISh et leurs alliages ternaires semiconducteurs A/, Ga,.,Sh cristalisant dans la structure

Zenc-blende.

La méthode de calcul utilisée est celle du pseudopotenticl empirique local (EPM) couplée avec
I"aproximation du cristal virtuel (VCA) qui inclue I’effet de désordre compositionnel comme un potentiel

clfectifet combinée avec le modele des orbitales liées de Harrison (BOM).

Nous avons calculé les constants élastiques (C11,C12 et Cyy ) , le module de compressibilité B, le
module de cisaillement G, le module de Young Y, le coefficient de poisson v, le facteur
d’anisotropie A, I'ionicité f; , le parametre de Kleinman £, ainsi que les constantes de force :
d’élongation « et de recourbement B,pour les composés binaires GaSh et AISh et leurs alliages

ternaires , ce qui a permit d’analyser le comportement mécanique de ces materiaux.

La dépendance de la concentration x de de I’ Aluminium sur les propriétés élastiques des alliages

ternaires Al.(Ga;.Sb a été étudiée sur toute la gamme de la composition [0— 1].

Une attention particuliere a été accentuée sur 1'effet du désordre sur les variations de ces

parametres élastiques.

Les résultats que nous avons obtenus nous ont permis de tirer les conclusions suivantes :

o Les constants ¢lastiques Cjj, Caet Cyy, les modules de compressibilité B, de cisaillement G,
de young Yet le facteur d’anisotropie diminuent non linéairement avec 1’augmentation de la
fraction molaire « x » de I’ Aluminium.

¢ qualitativement les constants élastiques montrent un comportement similaire mais sur le plan
quantitatif on constate que le constant Cj; est plus élevé que les constants Cpjet Cyy.

o le coefficient de poisson Vv, Le facteur de 1'ionicité f, et le parametre de Kleinman &

augmentent non linéairement avec I’augmentation de la concentration de 1’ Aluminium.

s Les constantes de force o et B diminuent presque linéairement avec 1’augmentation de la
concentration x de I’Aluminium, et la constante de force d’élongation o est trés élevée que
celle de la constante de force de recourbement B sur tout Iintervalle allons de x = 0 jusqu’a
x=1.

o [’ effet du désordre affecte faiblement les constants élastiques Cy;, C et Cyy, les modules de
compressibilité B, de cisaillement G, de young Y mais il a une petite influence sur le facteur

d’anisotropie 4, les modules de cisaillement (+ et de Young Y.cet effet fait décroitre les
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Conclusion générale

valeurs de coefficient de Poissonv par contre il fait augmenter les valeurs des modules de

cisaillement (5, de Young ¥ et le facteur d’anisotropie A.
En générale, nos résultats sont en accord raisonnable avec les ressources disponibles des données
expérimentales et théoriques. Pour les quantités physiques des matériaux d'intérét lorsque les
données ne sont pas disponibles dans la littérature, nos résultats sont des prévisions et peuvent

servir de références pour les futurs travaux.
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