






 
 
 
Résume 
 

L’ingénierie des nanostructures des matériaux bidimensionnels a une immense 

importance dans la miniaturisation des diapositives électroniques et optoélectroniques. 

Dans ce travail, on a appliqué le modèle des liaisons fortes théoriquement et numériquement 

pour des matériaux de nature isolantes et semi-métalliques et semi-conductrices.Pour calculer 

les spectres des énergies et les densitésd’états projetées des nanostructures de graphène qui 

possèdent différents tailles et formes et types de bord. 

 
Mots clés: matériaux bidimensionnels, ingénierie des nanostructures, modèle des liaisons 

fortes, structure des bandes électroniques, bord  de type zigzag, bord de type armchair, 

graphène, MoS2, MoSe2, MoTe2; WSe2. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 
 
Abstract 
 

The nanostructural engineering of two-dimensional materials has importance in the 

miniaturization of electronic and optoelectronicdevices. 

In this work, the tight binding model is applied theoretically and numerically for insulators 

and semi-metal and semiconductor materials. Way to calculate the energy spectra and the 

local densities of states of graphene nanostructures which have different sizes and shapes and 

types of edges. 

.......... 

Keywords: two-dimensional materials, nanostructural engineering, the tight binding model, 

electronic band structure, zigzag type edge, armchair type edge, graphene, MoS2, MoSe2, 

MoTe2; WSe2. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  
  
  
 لخصم
 

 مجال تصغير المركبات  في كبيرةللمواد ثنائية الأبعاد بأھمية  يةمترتتميز الھندسة النانو

 .         والضوئيةالإلكترونية 

 على المواد ةرقميو  نظريةبطريقة  الالكترون شديد الارتباطنموذج  بتطبيق قمنافي ھذا العمل، 

النانومترية ذات اشكال وانواع لحساب اطياف الطاقة لبنية الغرافين  و النصف ناقلة لناقلةالعازلة وشبه ا

  .مختلفة من الحواف

  

بنية  ،الالكترون شديد الارتباطنموذج  ،يةمترالھندسة النانو، لمواد ثنائية الأبعادا :المفتاحيةالكلمات 

  .MoS2، MoSe2، MoTe2، WSe2 ن،يفاحواف نوع المتعرج، حواف نوع أرمشير، غر ،عصابات الطاقة
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1 

Introduction générale  
 

La science est toujours au service de l’être humain, les chercheurs du monde 

entier travaillent ensemble pour résoudre les challenges et les problèmes actuels de notre 

société. Ces problèmes sont interdisciplinaires comme par exemple l’augmentation de la 

vitesse de l’ordinateur, ce problème demande des électroniciens pour inventer des 

nouveaux circuits et des informaticiens pour optimiser les programmes et des physiciens 

pour découvrir et créer des nouveaux matériaux. 

Comme des physiciens, on a compris que la nouvelle famille des matériaux (les 

matériaux bidimensionnels) ont immense rôle dans des applications technologiques de 

demain, c’est pour celaon a motivé de faire cette étude. 

Ce manuscrit s’articule sur trois (03) chapitres. 

Dans le premier chapitre, on a abordé les limitations qui empêchent le 

développement et la nanofabrication des composants électroniques, pour éviter ces 

limitations on a proposé une solution ; les matériaux bidimensionnels, On a finalisé ce 

chapitre par les applications de ces matériaux  dans le domaine de nanoélectronique et 

optoélectronique. 

Dans le deuxième chapitre, on a bien expliqué le modèle des liaisons fortes et on a 

réussi de l’appliquer sur le nitrure de bore. 

Dans le troisième chapitre, on a fait une étude sur les nanorubans de graphène et les 

nanostructures de TMDs. 
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I. Partie bibliographique. 

I.1. Introduction : 

La miniaturisation des dispositifs électroniques a été développée pendant 

décennies grâce à des inventions de composants électroniques à base de matériaux semi-

conducteurs, ce qui a conduit à inventer des machines capables de traiter les informations 

d’une manière efficace et rapide et de réduire la consommation d'énergie électrique. 

Comme on peut le montrer dans les deux figures suivantes. 

 

 
Figure  I.1. Grâce à la miniaturisation des transistors, l’ordinateur est devenu partout 

dans nos vies [01] 

Grâce à la miniaturisation des transistors, l’ordinateur est devenu partout dans nos 

vies [1] en 1944, l’ordinateur pèse 30 tonnes et il consomme beaucoup d’énergie presque 

150 kW et il faisait des calculs simples alors aujourd’hui une tablette pèse 700 g avec un 

microprocesseur puissant et des fonctionnalités incroyables. Le composant électronique le 

plus important dans le domaine de l'électronique est le transistor La miniaturisation de ce 

dernier est très importants. 
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Figure  I.2. Un grand nombre de transistors sur une seule puce [2] 

Les chercheurs et l’industrie ont pu réduire la taille  de transistor et ils ont 

également pu relier des millions et des milliards de transistors ensemble dans un circuit 

intégré de taille 1 cm2 

Trois conséquences majeurs lorsqu'on réduit la taille des composants électroniques : 

1. on diminue le coût de fabrication. 

2. on réduit la consommation électrique. 

3. augmentation de la vitesse de fonctionnement et aboutissement d’une 

puissance de calcul incroyable. 

4. fabrication de machines plus légères. 

 

 
Figure  I.3. a) Loi de Moore.  b) La miniaturisation des transistors [3] 
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Comme montre dans la figure précédente, le nombre de transistors continuerait à 

doubler chaque année, cette observation a été énoncé en 1965 et elle est connue comme 

une loi de Moore. 

La loi de Moore était valable depuis 50 ans, est ce que cette loi sera 

toujours valable et la course de la miniaturisation aura une fin ? 

Vers le nano modela capacité d'augmenter le nombre de transistors sur la puce 

intégrée a commencé à atteindre ses limites car la fabrication des composants d’une taille 

nanométrique 10-9m par le silicium  rencontre des obstacles, on cite quelques un. 

 Le nombre d'atomes dopants dans le silicium diminue avec diminution de ces 

dimensions. 

 L'effet tunnel : le fait de réduire les dimensions de composant électronique d’une 

taille de dizaines de nanomètre amène une apparition des phénomènes quantiques 

comme le courant tunnel entre la source et drain de transistor. 

 La production de masse du microprocesseur et les autres composants 

nanoélectroniques sont limités par les techniques de la lithographie et les masques. 

La miniaturisation des composants électroniques à l’échelle nanométrique 

nécessite le recours à la nanoscience (la science qui nous aide à comprendre les propriétés 

électroniques et optiques et magnétiques des nanomatériaux à partir de la mécanique 

quantiques) et la nanotechnologie (c.à.d. avoir l’aptitude de changer et manipuler la 

matière à l'échelle nanométrique et d’inventer des nouvelles techniques, afin de produire 

des nanomatériaux ou des dispositifs). 

I.2. Définition de matériaux  2D : 

Dans le volume (bulk en anglais), les électrons libres font des mouvements 

aléatoires en trois dimensions c.à.d. les électrons possèdent trois degrés de libertés : 

 si l’un des dimensions de solide est de taille nanométrique; les électrons se 

déplacent librement en deux dimensions dans ce cas ils possèdent deux degrés de 

libertés. 

 si les deux dimensions de solides ont tailles nanométriques ; les électrons possèdent 

un seul degré de liberté c.à.d. ils peuvent circuler librement dans une seul direction. 
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 si les trois dimensions de solide sont de tailles nanométriques alors l’électron est 

totalement confines et il possède 0 degré de liberté. 

Donc on peut classer les nanomatériaux en fonction de degrés de liberté de leurs 

électrons  comme montre dans le tableau suivante : 

Tableau  I.1. Tableau classification des nanomatériaux 

Lx ,Ly,Lz Classification Exemple Figure 

Lzest de taille 

nanométrique 

2D(feuille 

nanométrique) 
Graphène  

Figure  I.4. 

graphène [4] 

 

Lx et Lzsont des 

tailles 

nanométriques  

1D (nanotube ou 

nano fil) 

Nanotube de 

carbone 

 

 
Figure  I.5. 

nanotube  [5] 

Lx et Ly et Lzsont 

des tailles 

nanométriques 

0D 

(nanoparticule) 
Point quantique 

 
Figure  I.6. 

nanoparticule [6] 

 

 

Un matériau bidimensionnel est un matériau 2D et leur épaisseur est très fine de 

d’ordre de nanomètre. 

On cite ici les raisons pour lesquelles on est motivé pour faire une étude à propos 

de ce type de matériau 
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1. vue à leurs structures planaires, on peut facilement de les intégrer dans dispositifs 

électroniques et faire des contacts au contraire l’intégration des nanotubes de 

carbone ou fullerène C60 qui s’avère difficile. 

2. on peut intégrer ces matériaux 2D avec les semi-conducteurs comme le silicium ou 

GaAS. 

3. on a l’aptitude de modifier les propriétés électroniques et moduler leEg(tubing en 

anglais) ce qui permet de contrôler la fréquence de la lumière qu’on voulait 

l’émettre. 

4. on peut réduire de la consommation électrique du circuit intègre et on peut 

augmenter de la vitesse de traitement des informations et capacité de calcul. 

5. on peut augmenter le rendement de conversion électrique-lumière ou l’inverse 

dans les dispositifs optoélectroniques. 

I.3. Les matériaux bidimensionnels : 

Les chercheurs ont découvert des matériaux bidimensionnels de nature semi-

conductrice et métallique et isolante, dans notre étude on cible les matériaux les plus 

connus dans ce domaine : 

 Le graphène comme un  matériau 2d de nature semi-métallique. 

 Le nitrure de bore hexagonal comme un matériau 2d de nature isolante isolant. 

 Les TMDs  comme des matériaux 2d de nature semi-conductrice. 

I.3.1. Graphène : 

Le graphème est un matériau bidimensionnel et son structure cristalline est 

hexagonale (Comme montre dans le Figure  I.7) il est considéré comme l'un des matériaux 

les plus rigides connus. Il est le meilleur conducteur de d’électricité et de la chaleur. [7] Le 

graphène est un matériau transparent. [8] 
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Figure  I.7. Structure  de Graphène [9] 

 
André Geim et Konstantin Novoselov [10] ont découvert le graphène pour la 

première fois en 2004, ils ont reçu le prix Nobel de la physique en 2010 Grace à cette 

découverte 

Grâce un ruban adhésif (scotch), les feuilles de graphites minces ont été isolés à partir 

d’une pastille de graphite comme montré dans Figure  I.8.la répétition de pliage de ces 

feuilles, nous amène à avoir des flocons de graphite plus minces. 

 
Figure  I.8. Ruban adhésif avec une pastille de graphène [11] 

On dépose ces flocons sur un substrat de SiC ou SiO2 et on identifie le graphène 

par le microscope optique 
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Figure  I.9. Différence structurelle entre le graphite et le graphène [12] 

Les liaisons covalentes( liaisons fortes) relie relient les atomes de carbone dans le 

plant par contre la force de vander  Waals (des liaison faible ) lient entre les panneaux de 

graphène. 

La configuration électronique de carbone est : 1s2 2s2 2p2 donc il possède quatre 

électrons de valences. L’hybridation entre les orbitales 2s et 2px et 2py forment trois 

orbitales nommé sp2, ces orbitales sont orientés à 120° dans le plan. Comme montre dans 

la figure suivante. 

 
Figure  I.10. Représentation schématique d'un carbone à l'état d’hybridation [13] 

Il y a deux types de liaisons: 

1. La liaison sigma σ: grâce aux orbitales sp2 chaque atome de carbone est lié de façon 

covalente à trois autres atomes de carbone voisins, Les atomes C sont répartis de 

manière organisée sur un réseau hexagonal bilatéral. grâce aux liaisons σ; le 

graphène manifeste une rigidité exceptionnelle  

2. Les liaisons π dues au recouvrement des orbitales pz, ces orbitales sont 

perpendiculaires au plan du graphène comme il a été montre dans la figure suivante 

la structure hexagonal de graphène 
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On observe la structure hexagonale de graphène Par le microscope effet tunnel STM  

 
Figure  I.12. Observation d’une bicouche de graphène par microscope à effet tunnel 

STM [15] 

LeTableau  I.2montre les propriétés fascinantes de ce matériau, il est à la fois 

léger, flexible, ultra résistant, transparent et un excellent conducteur thermique et 

électrique.  

 

 

 

 

              Figure  I.11. La structure hexagonale de graphène [14] 
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I.3.2.1. Structure cristalline : 

La formule de dichalcogénures de métaux de transition est MX2  

 M est un atome de métal de transition  

 X est un atome d’halogénure 

 

Figure  I.13. Chalogénure sont représentés par les cases colorés en orange dans le 

tableau périodique et les autres case entièrement colores par différents colleurs sauf 

le gris et l’orange représentent les matériaux de transition [18] 

Comme tous les matériaux bidimensionnels, les TMD ont  des liaisons covalentes 

très fortes qui lient les atomes M-X dans le monocouche et des liaisons faibles de type Van 

der Waalsliéent les monocouches entre elle. 
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Figure  I.14. La structure cristalline des TMDs [19] 

Est-ce que c’est possible de doper un monocouche de TMD et de le rendre de type 

n ou p ? 

On ne peut  pas doper les matériaux bidimensionnels par le dopage de diffusion 

car ces matériaux ne possèdent pas le volume dans laquelle les impuretés se diffusent, 

même chose pour le dopage ionique car ce type de dopage est trop énergétique au lieur 

d’insérer des atomes ; il va nous crée des places vacantes et des défauts dans la structures 

cristallines. Malgré cela le dopage chimique est semblé une voie prometteuse. 

I.3.3. Nitrure de bore hexagonal (h-BN) 

Le nitrure de bore est un matériau lamellaire, le monocouche de h-BN est 

constitué d’atomes de bore et d’azote répartis dans une structure hexagonale comme le 

graphène 
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La maille unitaire constitue d’un atome de bore et d’azote lient entre elle par une 

liaison covalente. 

 
a)                                                                                   b) 

Figure  I.15. a) Représentation schématique de la structure monocouche de nitrure de 

bore hexagonal b) image de monocouche de h-BN par TEM [20] 

 

L’exfoliation mécanique d’une monocouche de h-BN est plus difficile que 

graphène 21car les forces de Van der Waal entre les monocouches de h-BN sont plus 

importantes que dans graphite. 

La monocouche de h-BN manifeste des propriétés suivantes: piézoélectrique, 

isolant, rigide, conductivité thermique élevée, il manifeste une stabilité thermique. 

Il est difficile d’identifier une monocouche de h-BN car elle est transparente et 

leur coefficient d’absorption est très faible. 

Pour ces raison, les chercheurs ont développé une technique qui nous aide a isoler 

et identifier h-BN par la pointe de la microscope a force atomique AFM comme on peut le 

montrer dans la figure suivante. 

 

 



Chapitre	I																																																												Partie	bibliographique	

 
14 

 
Figure  I.16. Schéma explique le rôle de l’AFM qui sert à isoler une monocouche de h-

BN [21] 

I.4. Les applications : 

Le domaine des matériaux bidimensionnels est un domaine de recherche récente 

mais il est très intéressant et la preuve réside dans le nombre des articles scientifiques 

qu'ont été publié et des brevets qu’ont été déposé depuis l'année 2004 sur le graphène voir 

Figure I.17 on mentionne ici que Le marché global de graphène a été estime de 150 million 

de dollars en 2020. 

 

 
Figure  I.17. Nombre des brevets sur le graphène qu'ont été déposé depuis l'année de 

son découverte jusqu’au 2014 [22]. 
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Les chercheurs ont réussi d'intégrer les matériaux bidimensionnels dans les 

composants électronique comme : transistor, capteurs, photo détecteur, électrode....etc. On 

s'intéresse d'intégrer les matériaux bidimensionnels dans les applications technologiques 

car : 

 les matériaux d’une épaisseur d’un atome possèdent des propriétés singulières 

et trèsAttractives comme la mobilité de charges du graphène, ces propriétés 

sont très demandées. 

 la géométrie et l’architecture des composants nanoélectronique sont basées 

essentiellement sur des structures planaires (empilement des plans comme le 

Millefeuille). 

I.4.1. Transistor à effet de champs (GFET Field effet transistor) à la base 

de graphène 

Si on fabrique un nano transistor FET et on intègre le graphène comme un canal 

Figure 1.18, on aura des énormes avantages : 

 le temps nécessaire pour traverser le canal est trop court de 0,1 picoseconde 10-12 s 

car les électrons circulent balistiquement sur des distances de l’ordre de 0,3 

microns à température ambiante. 

 La vitesse des électrons est grande, les électrons parcourent la même distance cent 

fois plus rapidement dans le graphène que dans le silicium et l'arséniure de gallium 

GaAs. 

 

Figure  I.18. Image d’une FET à la base de graphène [23] 
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On rappelle que la grille avant permet de contrôler le passage d’un courant 

électrique de la source vers le drain en mesurant systématiquement la conductivité 

électrique (la résistance) en fonction de la tension de grille avant Vg. 

 

 

 
Figure  I.19. La résistivité en fonction de  la tension de grille Vg [24] 

On sait à partir de la théorie semi-classique de transport des électrons que la 

conductivité électrique est proportionnelle avec la densité des porteurs de charge alors à 

partir de la courbe. On peut tirer les informations suivantes: 

 Si on applique une tension de grille Vg>0, l’énergie de Fermi de graphène se décale 

vers la bande du conduction  et ça traduit comme un dopage de type de n donc on 

augmente la densité des porteurs de charge (des électrons) on augmente la 

conductivité. 

 si on applique une tension de grille Vg<0, l’énergie de Fermi de graphème se décale 

vers la bande de la valence et ça traduit comme un dopage de type de p donc on 

augmente la densité des porteurs de charge (trous) on augmente la  conductivité. 

 Si on met une tension de grille est nul Vg =0; la conductivité du graphène est très 

faible mais elle ne s’annule jamais pour la raison suivante : l’absence d’une bande 

interdite. 
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Donc si on applique une tension grande de grille VG on peut passer un courant 

électrique Ion de drain vers la source car le graphène est dopé par des électrons. Si le VG est 

nul le courant Ioffest très faible mais il ne s annule pas. 

Le graphène a un gap nul et il manifeste un rapport Ion /Iofftrop faible par la raison 

qu’a été évoqué précédemment. Ce rapport est défavorable pour le fonctionnement d’un 

transistor. 

I.4.2. Transistor a effet champ FET  à la base d’une monocouche de  

MoS2 : 

Des travaux ont mené pour élaborer un transistor a effet champs avec l’intégration 

d’une monocouche de MoS2 comme un canal, MoS2 est un bon candidat pour ce type des 

applications car : 

1. Il ne s’oxyde pas. 

2. Il est  un semi-conducteur de type n. 

3. il possède une mobilité similaire au Silicium. 

4. Il possède un excellent rapport de modulation on/off∼108. 

 

 

Figure  I.20. Transistor FET à base de MoS2 monocouche [25] 

I.4.3. Les capteurs (sensor) 

L'intégration du graphène dans les capteurs est une voie prometteuse car : 
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 Il possède des propriétés mécanique très demandés comme la rigidité et la 

flexibilité en plus il est transparent, c’est le matériau idéal pour ce type 

d’application. 

 Le meilleur capteur trouvé dans le marché celui qui a un meilleur sensibilité, la 

meilleure Sensibilité est définie comme une petite variation de quantité physique 

qu’on souhaite à détecter provoquera un changement considérable du signal 

électrique ; alors le capteur à la base du graphène montre une sensibilité importante. 

On peut aussi détecter des masses ou des molécules mécaniquement par un capteur 

nano-Électromécanique (NEM nanoelectro-mechanicalsensor) à la base du graphène, 

Figure  I.21représente une nano résonateur mécanique (une structure mécanique qui 

vibre périodiquement et elle possède aussi une fréquence propre). 

 
Figure  I.22. Capteur nano-électromécanique contient d’un micro ruban du graphène 

qui connecte aux deux électrodes [26] 

Si une molécule a été adsorbée sur le graphène, la masse et la fréquence propre de 

ce résonateur changent et par conséquent on aura un changement du signal électrique 

détecté. 

I.4.4. Photo-détecteur : 

Un photo-détecteur est un dispositif qui nous permet de transformer la lumière 

absorbé en un courant électrique, les photo-détecteurs sont intégrés dans plusieurs 

inventions comme télécommande, lecteur DVD…..Etc. 

Le photo-détecteur à la base du graphène a été montré dans Figure  I.23, la 

génération du phot courant par le graphème vient du phénomène de l’absorption des 
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photons (transition énergétique des électrons de la bande de valence vers la bande de 

conduction) et la création des porteurs de charges (les électrons et les trous). 

Le photo-détecteur la base du graphène travaille sur une large gamme de longueur 

d’onde car la relation de dispersion (E en fonction de k) est linéaire autour d’énergie de 

Fermi et la bande interdite est nul, alors tous les photons qui ont des fréquences différentes 

peuvent générer des porteurs de charges, tandis que le photo détecteur à la base d’autres 

matériaux semi-conducteurs ; la fréquence des photons incidents doit être supérieure à 

Eg/h. 

 
Figure  I.24. Un photo détecteur basé sur une architecture simple (métal- graphène -

métal) [27] 

L’intégration du graphène dans les photo-détecteur est une voie prometteuse car : 

grâce à la géométrie planaire de ce matériau ; l'intégration de ce matériau dans 

l’architecture de photo-détecteur est rendu facile et simple. 

Le temps de réponse (la durée nécessaire pour générer un photo courant) est reliée 

à la mobilité alors le graphène a une mobilité grande et leur électrons déplacent avec une 

vitesse de Fermi Vf vaut 106 m/s c’est qu'il fait un temps de réponse trop court. 

Possibilité de détecter des ondes électromagnétiques ont des longueurs d’onde 

maximales grâce à l’absence d’une bande interdite dans ce matériau. 

Le graphène est un matériau d’une épaisseur d’atome il absorbe presque 2.3% de 

la lumière incident, cette pourcentage est moins favorable pour les applications 

optoélectronique donc il est nécessaire d'améliorer leur absorption de lumière et 
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récemment les chercheurs ont réussi d’augmenter l’absorption par incorporation des 

nanoparticules avec le graphène dans le photo-détecteur [28]. 

a. Electrode transparent 

Le graphène a été intégré comme un électrode car : 

 il est stable chimiquement (inerte) et thermiquement. 

 il est transparent et il possède une Conductivité électrique élevée.  

 Il est flexible et dur plus fort que l’acier 

 On peut faire facilement un contact ohmique car son travail de sortie est similaire 

de l’ITO. 

 

 
a) b) 

Figure  I.25.a)Montre l'intégration du graphène comme une électrode transparent 

dans la diode électroluminescente organique OLED ; b) L’écran tactile n’est pas 

facilement cassable car elle est conçu à la base de graphène [29]. 

I.5. Hétérostructures de van der Waals 

C’est un assemblage des monocouches des différents matériaux bidimensionnels, 

ces monocouches  sont liees entre elles par des forces de type Van der Waals voir Figure 

1.24  
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Figure  I.26. Les hétérostructures de Van der Waals [30] 

Récemment, la famille des matériaux 2d a été agrandit car des nouvelles 

matériaux bidimensionnels ont été isolé avec succès par des expérimentateurs, ce qui nous 

offert plusieurs choix d’empilement des monocouches. 

Dans le but de créer des modifications sur les propriétés électroniques et de 

contrôler le Eg de ces matériaux, les expérimentateurs peuvent jouer sur : 

 Le nombre des couches 

 L’ordre et le type de monocouche 

 L’orientation relative entre les monocouches  

On mentionne ici que la compréhension du mécanisme de transfert des charges 

entre les monocouches est en cours d’investigation. Dans ce que suit  on cite quelques 

heterostructure qui ont été fabriqué par les chercheurs. 

I.5.1. HetrostructureGraphène /h-BN: 
Voici quelques raisons qui motivent les chercheurs d’encapsuler le graphène par        

h-BN 

1. la mobilité de graphène change en fonction de la substrat sur laquelle a été 

encapsule entre deux monocouches de h-BN est de l’ordre d’un micromètre à 

température ambiante [31] ce qui nous permet d’avoir des valeurs de la mobilité de 

graphène très élevés. 
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2. h-BN et le graphène possèdent les mêmes structures cristallines, on rappelle que la 

distance interatomique  de h-BN aB-N= 2.5 Å et la distance interatomique entre deux 

atomes de carbone dans le graphène ac-c= 2.46 Å. 

3. h-BN est de nature isolante et inerte chimiquement il sert comme une couche 

protectrice qui réduit considérablement les facteurs extérieurs responsables des 

créations des defaults dans la structure cristalline du graphène (augmentation de la 

stabilité de graphène). 

4. minimiser les interactions et la diffusion électrons-phonons ou électron- électron 

hors plan.  

I.5.2. Hetrostructuregraphène/TMD : 

Heterostructure de graphène/TMD ont des applications dans le nanoélectronique 

et optoélectronique car le TMD sont des monocouches semi-conductrices qui ont l’aptitude 

de générer des porteurs de charges à partir de lumière absorbes, ces porteurs peuvent 

transférer vers le graphène donc le graphène ici joue un rôle de l’électrode  qui transporte 

les électrons balistiquement [32]. 

I.5.3. Hétérostructure TMD/TMD 

Les chercheurs ont pu de fabriquer de jonction p-n vertical par l’empilement 

d’une monocouche de TMD type n et d’une autre monocouche de TMD de type p et par 

cette architecture ils ont réussi de fabriquer des diapositives optoélectroniques comme 

LED ou des cellules photovoltaïques [32]. 

I.6.Challenge actuel de la recherche dans le domaine des matériaux 

bidimensionnels : 

Comme on a vu auparavant les dispositifs électroniques a la base du graphène et 

les autres matériaux bidimensionnels (nano transistor,…) ont été déjà fabrique à l’échelle 

de laboratoire les chercheurs scientifiques envisagent de les commercialiser (passerà 

l’étape de la fabrication d’une seule nanotransistor vers des milliards nano transistors dans 

une puce à cette nécessite demande  

 Une maîtrise et développement des nouvelles techniques de miniaturisation 

(lithographie) 
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 Rendre la fabrication des ce matériau accessible aux grandes échelles, moins 

coûteux avecqualité. 

I.7. Conclusion : 

Lorsqu'on réduit les dimensions des matériaux, on trouve toujours les mêmes 

propriétés qu’ont été déjà trouvées dans le volume et lorsqu'on réduit jusqu’on atteint les 

dimensions nanométriques, le matériau manifeste des propriétés surprenantes et inattendus. 

L’astuce de scotch (exfoliation mécanique) nous ouvert une nouvelle voie dans le 

domaine de la physique de matériaux et une opportunité de découvrir des nouvelles 

familles de matériaux, ces matériaux bidimensionnels motivent les chercheurs du monde 

entier à explorer ses propriétés et les intégrer dans des produits nouvelles et innovantes. 

Dans ce que suit, on va explorer les outils théoriques (le modèle des liaisons 

fortes) et numériques(Pybinding), ces outils nous aide à comprendre les propriétés  
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II. Modèle de liaisons fortes. 

II.1. Introduction : 

Pour comprendre le comportement des électrons dans le solide, les physiciens ont 

proposés plusieurs modèles, ces modèles sont basées essentiellement sur des approximations 

et des simplifications de l’équation de Schrödinger comme le modèle de l’électron libre, ce 

modèle néglige toutes sortes des interactions et il prend en compte que l’énergie cinétique 

d’un électron, ce modèle manifeste des limites car il n’a pas réussi de nous expliquer la 

différence entre un métal et un isolant et pourquoi il y a des matériaux qui possèdent une 

gamme d’absorption de la lumière différentes et pourquoi d’autres matériaux ont différents 

colleurs c.à.d. ils émettent des photons avec des fréquences bien précis. 

Il existe déjà d’autres  modèles plus correctes comme le modèle de liaisons fortes, 

l’idée derrière ce modèle est la suivante : l’équation de Schrödinger dans le solide est une 

équation différentielle trop complique et on rappelle ici que la solution analytique exacte de 

ce problème n’est pas envisageable et parmi les moyens de le résoudre est de supposer que la 

solution peut s’écrire comme la combinaison linéaire des fonctions orthonormées qui 

appartiennent au espace de Hilbert. 

Si on voulait avoir une solution plus précise et on fait une meilleur approximation de 

la solution exacte alors le choix le plus correctes de ces fonctions orthonormées sont des 

fonctions dites orbitales atomiques.    

Le nom de ce modèle “ les liaisons fortes” vient de le choix des orbitales atomiques 

qui sont des fonctions presque localises dans les centre des noyaux . 

Si on voudrait trouver la relation de dispersion E-k il faut mettre les approximations 

et les simplifications suivantes. 

II.1.1. Des Simplifications au niveau de l’équation de Schrödinger 

 on néglige les intercalions coulombiennes entre les électrons et par conséquent il nous 

reste que le terme qui décrit les interactions entre l’électron et les noyaux. 

 le solide est parfait c.à.d. les defaults sont inexistantes. 

 le solide est un cristal c.à.d. il possède une périodicité et on peut le décrire par un réseau 

de bravais et une base.   
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Conséquence de ces hypothèses 

 A partir les simplifications qu’ont été évoqué précédemment, on peut écrire le potentiel est 

comme une fonction v (ݎറ) qui possède la même périodicité de réseau de bravais c.à.d. le 

potentiel est identique sur tous les nœuds de réseau de bravais  

      v (ݎറ+ ሬܴറ )= v (ݎറ)   tel que ሬܴറ un vecteur du réseau de Bravais 

II.1.2. Des simplifications au niveau de la fonction d’onde 

  la fonction d’onde va être construite comme une combinaison linéaire de toutes 

orbitales atomiques trouves dans le solide, cette idée est connue en chimie moléculaire 

sous le nom (LCAO : liner combinassions of atomique orbitale). 

  On réécrit la fonction d’onde pour qu’il soit que la condition de Bloch applicable, on 

rappelle que la théorème de Bloch dit que l’équation de Schrödinger avec une potentiel 

périodique n’accepte que des solutions qui vérifient la condition de Bloch   

  On applique la condition périodique sur la fonction d’onde   

II.1.3. Des simplifications au cours de la résolution de l’équation de 

Schrödinger 

Dans la suite de ce chapitre on va mettre la fonction d’onde dans l’équation de 

Schrödinger et au fur et à mesure on va découvrir les intégrales de transfert et on suppose 

que : 

 les intégrales de transfert entre les orbitales atomiques sont importantes que pour les 

voisins proches.  

 les valeurs  exactes de les intégrales de transfert ne sont pas fourni par ce modèle mais on 

peut les mesurer par d’autres méthodes (expérimentales ou théoriques) donc ce modèle est 

semi empirique.    

  on suppose que les intégrales de recouvrement est négligeable ce qu’il fait que les 

orbitales atomiques forment une bases orthonormés.  

 

Le modèle des liaisons fortes prédit de l’apparition de bandes des énergies, ces bandes sont 

séparées par des gaps, Ce modèle nous permet d’expliquer la différence entre un isolant et un 
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métal, donc pour un isolant sa dernière bande est complètement remplit et pour un métal sa 

dernière bande est partiellement remplit 

II.2. Les étapes à suivre pour appliquer le modèle des liaisons fortes : 

 Décrire les électrons par des fonctions dites orbitales atomiques ensuite on écrit une 

fonction de Bloch normalisé pour chaque type d’orbitale atomique qui appartient à la 

cellule unité. 
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∅୩,୆ሺrԦሻ……………																															…………………… . . ………… . ሺ߇߇ െ 02ሻ 

φ୩ሺrԦሻ ൌ ෍C୩,୆ ൭
1

√N′
෍φ୆൫୰ሬԦ	–	ሬୖሬԦ౅,ా൯

e୧୩ሬሬԦ.ୖౡ,ాሬሬሬሬሬሬሬሬሬԦ
୒ᇱ

୍

൱……………………………………… . . . ሺ߇߇ െ 03ሻ
୫

୆ୀଵ

 

m est le nombre des orbitales atomiques dans la cellule unité 

La fonction d’onde de l’électron précédente satisfait la condition de Bloch : 

୩൫rԦ ൅ RሬሬԦ൯ ൌ e୧୩ሬሬԦ.ሬୖሬԦ୩ሺrԦሻ……………………………………………………… .…………ሺ߇߇ െ 04ሻ 

En utilisant le formalisme de Dirac et l’équation de Schrödinger, on obtient 

୩|H|୩ۧۦ ൌ E୩ۦ୩|୩ۧ……………………………………………………………ሺ߇߇ െ 05ሻ 

෍C୩,୆

୫

୆,୒ᇱ

C∗୩,୒ൻ୩,୒หHห୩,୒ൿ ൌ ௞෍෍C୩,୆C∗୩,୒ൻ୩,୒ห୏,୆ൿܧ …………………… . ሺ߇߇ െ 06ሻ
୫

୒ᇱ

୫

୆
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On définit HBN comme suit : 

H୆,୒ ൌ ൻ୩,୒หHห୏,୆ൿ ൌ
1

√N′
෍e୧୩ሬሬԦ൫ୖഠ,ాሬሬሬሬሬሬሬሬԦିୖഡ,ొሬሬሬሬሬሬሬሬԦ൯

୒ᇱ

୍

න drሬሬሬሬԦφ൫୰ሬԦ	–	ሬୖሬԦె,ొ൯
Hφ൫୰ሬԦ	–	ሬୖሬԦ౅,ా൯ହଶହሺ ሻ					଴଻ହሺ߇߇ െ 07ሻ 

L’intégrale de recouvrement entre deux orbitales est définie par : 

S୆,୒ ൌ ൻ୩,୒ห୏,୆ൿ ൌ
1
N′
෍෍e୧୩ሬሬԦ൫ୖഠ,ాሬሬሬሬሬሬሬሬԦିୖഡ,ొሬሬሬሬሬሬሬሬԦ൯

୒ᇱ

୎

නdrሬሬሬሬԦφ൫୰ሬԦ	–	ሬୖሬԦౠ,ొ൯
H

୒ᇱ

୍

φ൫୰ሬԦ	–	ሬୖሬԦ౅,ా൯…………ሺ ሻሺ ሻ….ሺ߇߇ െ 08ሻ 

On réécrit l’équation ሺ߇߇ െ 06ሻ comme suit : 

෍෍C୩,୆C∗୩,୒H୆,୒ ൌ E୩	෍෍S୆,୒C୩,୆C∗୩,୒ …………………														………… .

୫

୒ᇱ

୫

୆

ሺ߇߇ െ 09ሻ
୫

୒ᇱ

୫

୆

 

On trouve l’expression de l’énergie Ek 

E୩ ൌ
∑ C୩,୆C∗୩,୒H୆,୒
୫
୆,୒ᇱ

∑ S୆,୒C୩,୆C∗୩,୒୫
୆,୒ᇱ

…………………………………………………………….		… ሺ߇߇ െ 10ሻ 

Il est difficile de calculer le spectre des énergies à partir l’expression précédente car 

les coefficients C୩,஑sont inconnus le choix de coefficient C୩,୆qui mène d’une manière précise 

aux valeurs d’énergies Ekest conditionné par 
ப୉ౡ
பେౡ,ొ

∗ ൌ 0 

ப୉ౡ
பେౡ,ొ

∗ ൌ
∑ େౡ,ాେ∗ౡ,ొୌా,ొ
ౣ
ా,ొᇲ

∑ ୗా,ొେౡ,ాେ∗ౡ,ొ
ౣ
ా,ొᇲ

െ ൬
∑ ୗా,ొେౡ,ా
ౣ
ా,ొᇲ

∑ େౡ,ాେ∗ౡ,ొ
ౣ
ా,ొᇲ

൰∑ C୩,୆C∗୩,୒H୆,୒ ൌ 0…………												 . ሺ߇߇ െ 11ሻ୫
୆,୒ᇱ  

ப୉ౡ
பେౡ,ొ

∗ ൌ
∑ େౡ,ాୌా,ొ
ౣ
ా,ొᇲ

∑ ୗా,ొେౡ,ాେ∗ౡ,ొ
ౣ
ా,ొᇲ

െ ൬
∑ େౡ,ాେ∗ౡ,ొୌా,ొ
ౣ
ా,ొᇲ

∑ ୗా,ొେౡ,ాେ∗ౡ,ొ
ౣ
ా,ొᇲ

൰
∑ ୗా,ొେౡ,ా
ౣ
ా,ొᇲ

∑ େౡ,ాେ∗ౡ,ొ
ౣ
ా,ొᇲ

ൌ 0																																						ሺ߇߇ െ 12ሻ 

Ce qui nous conduit à l’expression suivante : 

෍C୩,୆H୆,୒ െ E୩

୫

୆

෍C୩,୆

୫

୆

S୆,୒ ൌ 0…………………………………………… . . . .										ሺ߇߇ െ 13ሻ 

On peut réécrire l’expression précédente comme suit : 
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෍൫H୆,୒ െ E୩S୆,୒൯

୫

୆

C୩,୆ ൌ 0……………………………………………………… . . … . . ሺ߇߇ െ 14ሻ 

Si en faisant varier B et N on trouve un système d’équations, ce système on peut l’écrire sous 

forme matricielle. 

ሼሾܪሿ െ ௞,஻ൟܥ௞ሾܵሿሽ൛ܧ ൌ 0…………………………………………………………… . . . . ሺ߇߇ െ 15ሻ 

Tel que la matrice [H] est une matrice hermitienne carrée d’une dimension (m*m) 

Pour trouver la relation de dispersion(énergie en fonction de k) il faut imposer que le 

déterminant de la matrice précédente soit nul. 

|ሾܪሿ െ |௞ሾܵሿܧ ൌ 0…………………………………………………………………		… . . . . . ሺ߇߇ െ 16ሻ 

II.3. Modèle de liaisons fortes appliqué sur le Nitrure de bore : 

II.3.1. Réseau directe : 

Le nitrure de bore h-BN a un réseau hexagonal bidimensionnel qui n’est pas un 

réseau de bravais, Pour appliquer le modèle de liaisons fortes il faut commencer par : 

 la création d’un sous réseaux (une cellule unité) qui contient deux atomes de azote et 

bore. 

 Les deux atomes de azote et bore  sont indexées N et B et la position de N(0,0) et B 

(0,-aB-N) Sachant que la distance interatomique est aN-B=1.42A° 

 en copiant la cellule unité sur tous les nœuds de réseau de bravais triangulaire 

bidimensionnel 

 on peut accéder à n’importe quel nœud dans ce réseau par le vecteur de translation 

RሬሬԦ୍ ൌ nଵ,୍aሬԦଵ ൅ nଶ,୍aሬԦଶ …………………………																	……………………													 . .				ሺ߇߇ െ 17ሻ 

Tel que n1et n2sont des nombres entiers et	ሬܽሬሬԦଵ et	ሬܽሬሬԦଶ sont les vecteurs de base 

aሬԦଵ ൌ a୆୒√3		ı	ሬԦ ……0……………			…………………………………			……																	 . ሺ߇߇ െ 18ሻ 

aሬԦଶ ൌ a୆୒
√3
2
ıԦ൅

3
2
a୆୒ȷԦ…………………………………								…											………						ሺ߇߇ െ 19ሻ 

L’angle entre ces deux vecteurs de base est 60° et la constante de réseau vaut 2.45 A° 
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Figure  II.1. Un réseau hexagonal = un réseau bravais triangulaire + une cellule unité sur 

chaque nœud. 

II.3.2. Réseau réciproque du Nitrure de bore :  

La réseau réciproque a été généré par les deux vecteurs de base ሬܾԦଵet	ሬܾሬԦଶ 

et ils sont déduite par bሬԦ୧aሬԦ୨ ൌ ୧,୨ …………………………………						………			… . ……			 . ሺ߇߇ െ 20ሻ 

 Alors on aura : ሬܾԦଵ ൌ
ଶగ

ඥଷ௔ಳಿ
ଓԦ൅ ଶగ

ଷ௔ಳಿ
ଔԦ	݁ݐ	 ሬܾԦଶ ൌ

ସగ

ଷ௔ಳಿ
ଔԦ…………………………				……	ሺ߇߇ െ 21ሻ 

Le réseau réciproque est également réseau bravais bidimensionnel triangulaire car l’angle 

entre les deux vecteursbሬԦଵet	bሬሬሬԦଶ vaut 120° La construction de la première zone de Brillouin a 

été décrite en détail par H.T [33] : 

 

Figure  II.2. Représentation de la première zone de Brillouin. 

Alors pour le nitrure de bore, BZ1 prend aussi une forme hexagonale, les six 

sommets de cet hexagone sont appelés les points de Dirac K 

On peut définir deux autres points comme le centre de BZ1 le point Γ(0,0) et le point  

M (0, 2π/3aB-N) 
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II.3.3. Fonction d’onde d’électron dans le monocouche de Nitrure de bore 

hexagonale : 

On construit une fonction de Bloch pour l’orbitale atomique 2pz de l’atome de bore 

indexée B et pour l’orbitale atomique 2pz de l’atome de azote indexée N. 

อ୩,୆〉 ൌ
1

√N′
෍e୧୩ሬሬԦ.ሬୖሬԦ౅,ాห୍,୆〉 …………………………………………											…………	ሺ߇߇ െ 22ሻ
୒ᇱ

୍

 

อ୩,୒〉 ൌ
1

√N′
෍e୧୩ሬሬԦ.ሬୖሬԦ౅,ొห୍,୒〉……………………………………….																											… ሺ߇߇ െ 23ሻ
୒ᇱ

୍

 

N’nombre des cellules unités. 

RሬሬԦ୍,୆Vecteur de translation dans le réseau triangulaire qui mène à l’atome de bore B de la 

cellule unité indexée I. 

RሬሬԦ୍,୒Vecteur de translation dans le réseau triangulaire qui mène à l’atome d’azoteN de la 

cellule unité indexée I. 

|୍,୆ۧfonction qui représente l’orbitale atomique 2pzet elle est centrée à la fin de vecteur RሬሬԦ୍,୆ 

|୍,୒ۧfonction qui représente l’orbitale atomique 2pzet elle est centrée à la fin de vecteur RሬሬԦ୍,୒ 

La fonction d’onde d’électron dans le monocouche de Nitrure de bore hexagonale est la 

combinaison linéaire de deux fonctions de Bloch de l’atome de l’Azote et Bore indexée B et 

N. 

|୩〉 ൌ C୩,୆ห୩,୆〉 ൅ C୩,୒ห୩,୒〉⋯⋯⋯…………………………………………								 .∙ ሺ߇߇ െ 24ሻ 

II.3.4. Les éléments de la matrice Hamiltonien: 

En utilisant l’expression éq (14) et on met β=B et on fait la somme sur α, on trouve : 

∑ ൫H୆,୒ െ E୩S୆,୒൯C୩,୆ ൌ ൫H୆,୆ െ E୩S୆,୆൯C୩,୆୆ ൫H୆,୆ െ E୩S୒,୅൯C୩,୒ ⋯⋯⋯.			⋯			 . ሺ߇߇ െ 25ሻ 

C୩,୆ൻ୩,୆หHห୩,୆ൿ ൅ C୩,୒ൻ୩,୒หHห୩,୒ൿ 	

ൌ E୩൫ൻ୩,୆ห୩,୆ൿC୩,୆ ൅ C୩,୒ۦ୆|୆ۧ൯																																																				. ሺ߇߇ െ 26ሻ 

On met β=N dans l’équation (14) et on fait la somme sur α on aura : 
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෍ ൫H୆,୒ െ E୩S୆,୒൯C୩,୆ ൌ 0
୆

⋯⋯…………………………………………… . . .⋯ ..		ሺ߇߇ െ 27ሻ 

Ensuite, on trouve :  

൫H୒,୒ െ E୩S୒,୒൯C୩,୒ ൅ ൫H୆,୒ െ E୩S୆,୒൯C୩,୆ ൌ 0⋯⋯⋯……………………………ሺ߇߇ െ 28ሻ 

ൻ୩,୒หHห୩,୒ൿ ൅ C୩,୆ൻ୩,୒หHห୩,୆ൿE୩൫C୩,୒ൻ୩,୒ห୩,୒ൿ ൅ C୩,୆ൻ୩,୒ห୩,୆ൿ൯…	ሺ߇߇ െ 29ሻ 

On peut réécrire les deux équations (߇߇ െ ߇߇,26 െ 29) sous forme matricielle : 

൬
H୒୒ H୆୒
H୒୆ H୆୆

൰ ൬
C୩,୆
C୩,୒

൰ െ E୩ ൬
ሺS୆୆ሻ S୆୒
S୒୆ S୒୒

൰ ൬
C୩,୆
C୩,୒

൰ ൌ 0⋯⋯ሺ߇߇ െ 30ሻ 

Tel que la matrice Hamiltonien 

ሺ݇ሻܪ ൌ ൬
ேேܪ ஻ேܪ
ே஻ܪ ஻஻ܪ

൰⋯⋯⋯⋯																																																																																											ሺ߇߇ െ 31ሻ 

Pour trouver la relation de dispersion, il faut commencer par calculer les éléments matriciels 

de  (߇߇ െ 31). 

 PourHBB 

H୆୆ ൌ
ଵ

√୒ᇱ
∑ ൻ൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୆൯หHห൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୆൯ൿe୧൫

ሬୖሬԦ౅,ాିሬୖሬԦె,ొ൯୩ሬሬԦ୒ᇱ
୍,୎ =E୆⋯																							⋯		ሺ߇߇ െ 32ሻ 

Tel que EBest l’énergie d’un électron qui occupe l’orbitale atomique 2pz dans l’atome de bore 

 Pour HNN 

H୒୒ ൌ
1

√N′
෍෍ൻ൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୒൯หHห൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୒൯ൿ

୒ᇱ

୍

e୧൫ሬୖሬԦ౅,ొିሬୖሬԦె,ొ൯୩ሬሬԦ
୒ᇱ

୍

ൌ E୒⋯⋯⋯														ሺ߇߇ െ 33ሻ 

Tel que ENest l’énergie d’un électron qui occupe l’orbitale atomique 2pz dans l’atome de 

l’azote. 

 Pour HBN 

Cet élément de matrice non-diagonal est donné par l’expression suivante : 
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H୆୒ ൌ ൻ୩,୆หHห୩,୒ൿ ൌ
1

√N′
෍෍ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୆൯หHห୒൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୒൯ൿ

୒ᇱ

୍

e୧൫ሬୖሬԦ౅,ాିሬୖሬԦె,ొ൯୩ሬሬԦሺ߇߇ െ 34ሻ
୒ᇱ

୍

 

Pour simplifier HBN abord il faut : 

1. choisir une cellule unité quelconque et déterminer les atomes de premiers voisins proches 

de l’atome N géométriquement. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

2. trouver les vecteurs qui mènent aux atomes premiers voisins de l’atome de bore  

	RሬሬሬԦଷ∙୒ െ RሬሬԦଷ∙୆ ൌ dሬԦଵ ൌ a୆୒ȷԦ, RሬሬԦଶ∙୒ െ RሬሬԦଷ∙୆ ൌ dሬԦଶ ൌ
√3
2
a୆୒ıԦെ

a୆୒
2
ȷԦ;	 

RሬሬԦସ∙୒ െ RሬሬԦଷ∙୆ ൌ dሬԦଷ ൌ
െ√3
2

a୆୒ıԦെ
a୆୒
2
ȷԦ 

3. Faire des approximations suivantes 

Toutes les intégrales suivantesൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୆൯หHห୒൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୒൯ൿ sont négligeables sauf les et 

(éléments suivants : 

ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦଷ,୆൯หHห୒൫rԦ െ RሬሬԦଷ,୒൯ൿ܌ܑ܍
Ԧ૚ܓԦ 	, ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦଷ,୆൯หHห୒൫rԦ െ RሬሬԦଶ,୒൯ൿe୧

ሬୢሬԦమ୩ሬሬԦ 

, ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦଷ,୆൯หHห୒൫rԦ െ RሬሬԦସ,୒൯ൿe୧
ሬୢሬԦయ୩ሬሬԦ 

 

Figure  II.3. Les atomes de voisins proches de l’atome B 

On prend par exemple la cellule unité indexée 

I=3 les cellules de voisins proches sont indexée 

j=2,4 
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Par raison de la symétrie, les intégrales suivants sont égaux : 

t=ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦଷ,୆൯หHห୒൫rԦ െ RሬሬԦଷ,୒൯ൿ ൌ 

ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦଷ,୆൯หHห୒൫rԦ െ RሬሬԦଶ,୒൯ൿ ൌ ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦଷ,୆൯หHห୒൫rԦ െ RሬሬԦସ,୒൯ൿ… . . ሺ߇߇ െ 35ሻ 

test définie comme l’intégrale de transfert d’un électron entre l’orbitale de première voisin 

proche. 

Enfin, l’expression HNB a été simplifiéeH୆୒ ൌ f൫k୶, k୷൯…… ..			ሺ߇߇ െ 36ሻ 

Tel que ݂൫݇௫, ݇௬൯ ൌ ݁௜ௗԦభ௞ሬԦ ൅ ݁௜ௗԦమ௞ሬԦ ൅ ݁௜ௗԦయ௞ሬԦ  

 Pour HNB 

La simplification de HNB a été faite par les mêmes étapes précédentes sauf dans ce cas on 

détermine les atomes de voisins proches de l’atome N. 

H୆୒ ൌ
1

√N′
෍෍ൻ൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୆൯หHห൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୒൯ൿ

୒ᇱ

୎

୒ᇱ

୍

e୧൫ሬୖሬԦ౅,ొିሬୖሬԦె,ా൯୩ሬሬԦ ൌ tf ∗ሺkሻ…… . . ሺ߇߇ െ 38ሻ 

Il est facile de montrer que la matrice Hamiltonien est hermitienne car l’élément non-diagonal 

HNB est égale HBN* 

II.3.5. Remarques importantes 

Pour la raison de simplification des calculs numériques, on va prendre par 

considération les remarques suivantes : 

1. la méthode des liaisons fortes est semi-empirique car elle ne fournit pas la valeur exacte de 

l’intégrale de transfert (hopping intégral) t mais on peut la déterminer à l’aide d’autres 

méthodes théoriques ou par comparaison avec des résultats expérimentaux. 

La valeur de t (de premiers voisins proches) pour le Nitrure de bore  a été trouvée, elle est 

égale -2.85eV  

2. dans le cas de nitrure de bore, l’intégrale de recouvrement entre deux différents orbitales 

atomiques a une valeur très petite donc on peut la négliger et c’est pourquoi on considère les 

orbitales atomiques comme des fonctions orthonormées. 

ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୆൯ห୒൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୆൯ൿ ൌ ୍,୨ …………	ሺ߇߇ െ 39ሻ 
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 Pour les éléments SBBet SNN 

On déduit que les valeurs des éléments diagonaux comme suit [߇߇ െ 34]. 

S୆୆ ൌ ർ୩,୆ቚ୩,୆඀ ൌ
1

√Nᇱ
෍෍ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୆൯ห୆൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୆൯ൿ

୒ᇲ

୎

୒ᇲ

୍

e୧൫ሬୖሬԦ౅,ాିሬୖሬԦె,ా൯୩ሬሬԦ 		ൌ 1								ሺ߇߇ െ 40ሻ 

 

S୒୒ ൌ ർ୩,୒ቚ୩,୒඀ ൌ
1

√N′
෍෍ൻ୒൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୒൯ห୒൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୒൯ൿ

୒ᇱ

୎

୒ᇱ

୍

e୧൫ሬୖሬԦ౅,ొିሬୖሬԦె,ొ൯୩ሬሬԦ ൌ 1… ሺ߇߇ െ 41ሻ 

 Pour les éléments SBN et SNB 

Si on prend par considération la remarque 3 et l’eq (߇߇ െ 39), ces éléments non-diagonaux 

sont nuls. 

S୆୒ ൌ ർ୩,୒ቚ୩,୆඀ ൌ
1

√N′
෍෍ൻ୒൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୒൯ห୆൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୆൯ൿ

୒ᇱ

୎

୒ᇱ

୍

e୧൫ሬୖሬԦ౅,ొିሬୖሬԦె,ా൯୩ሬሬԦ ൌ 0									ሺ߇߇ െ 42ሻ 

S୒୆ ൌ ർ୩,୆ቚ୩,୒඀ ൌ
1

√N′
෍෍ൻ୆൫rԦ െ RሬሬԦ୎,୆൯ห୒൫rԦ െ RሬሬԦ୍,୒൯ൿ

୒ᇱ

୎

୒ᇱ

୍

e୧൫ሬୖሬԦ౅,ాିሬୖሬԦె,ొ൯୩ሬሬԦ ൌ 0…				ሺ߇߇ െ 43ሻ 

II.3.6. La relation de dispersion (E-k) : 

Nous réécrivons la matrice Hamiltonien (߇߇ െ 31) comme suit : 

ሺ݇ሻܪ ൌ ቆ
ேܧ ,൫݇௫݂ݐ ݇௬൯

,൫݇௫∗݂ݐ ݇௬൯ ஻ܧ
ቇ……………………………  …                            ..ሺ߇߇ െ 44ሻ 

 

On impose que le déterminant de (ሺ߇߇ െ 44ሻ) ait une valeur nulle, on obtient la relation de 

dispersion pour monocouche de Nitrure de bore hexagonale comme suit : 

,൫݇௫ܧ ݇௬൯ ൌ
ாಿାாಳ

ଶ
െ ටቀாಿାாಳ

ଶ
ቁ
ଶ
െ ,݂൫݇௫	ଶݐ ݇௬൯݂∗൫݇௫, ݇௬൯…  ሺ߇߇ െ 45ሻ 
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II.4Structure de bande électronique de monocouche de nitrure de bore 
hexagonale : 

Les valeurs qu’il faut déclarer dans le code :  
 

 La distance entre l’atome de l’azote et l’atome de Bore aNB=0.1446 nm  

  l’énergie de l’électron dans l’orbitale 2pz de l’atome de Bore est  3.34ev 

 l’énergie de l’électron dans l’orbitale 2pz de l’atome de l’azote est -1.4ev  [34] 

 l’intégral de transfert entre l’atome de l’azote et l’atome de de bore est -2.85 ev 

 
Figure  II.4. Trajectoire à suivre dans la première zone de Brillouin. 

La valeur maximale de la bande de valence  et la valeur minimale de la bande de conduction 

ሺ߇߇ െ 45ሻ s’annulent au point K qui situe au sommet Bz1 ce qui confirme par la Figure (5_ ࢩ) 

suivante ; 

 
Figure  II.5. Structure de bande d’une monocouche de nitrure de bore h-BN. 

;;  
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La bande montre que h-BN a un gap direct et elle vaut 5.9 ev. 

II.5. Conclusion : 

A partir de l’application de  modèle des liaisons fortes pour les premiers voisins 

proches, on a réussi de prouver que le matériau bidimensionnel h-BN est un matériau de 

nature isolante, ce qui implique que ces nanostructures sont aussi de nature isolante. 
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III. Résultats et discussion : 

III.1. Introduction : 

On a toujours besoin de mathématique pour prédire un comportement d’un système 

physique ou le décrire par une relation analytique, comme on a vu auparavant lorsqu’on a 

trouvé la relation de dispersion  éqሺΙΙ െ 45ሻpour un système des dimensions grandes. 

Le théorème de Bloch s’applique que lorsque on a la symétrie et la périodicité dans 

notre système, donc la relation de dispersion n’est pas toujours correcte pour le cas d’un 

système contient des défauts ou sous forme d’une nanostructure, afin de résoudre ce type de 

problème  le développement des méthodes numériques est indispensable et on mentionne ici 

que le Pybinding est parmi les programmes qui existent déjà pour traiter ces types des 

systèmes. 

III.2. Présentation Pybinding : 

Pybinding est un package scientifique de langage de programmation Python, ce 

package est disponible comme code libre (open source), ce code a été conçu par Molde van 

durant sa thèse [34]. L’implémentation de ce code est facile malgré cela il demande des 

connaissances préalables sur la programmation orienté objet et le modèle des liaisons fortes. 

Par ce code, on peut générer à partir de la géométrie de la nanostructure déclarée. 

 les éléments de matrice Hamiltonien Hi,j (il prend par considération que les premiers 

voisins proches). 

 les valeurs propres (les énergies) et les vecteurs propres (les coefficients) de la 

matrice construite. 

 

Ce code nous peut calculer la densité des états à partir de la relation suivante : 

DOS ሺܧሻ ൌ ଵ

ఙ√ଶగ
∑ ݁ି

൫ಶ೔షಶ൯
మ

మ഑మ௜ ሺ߇߇߇ െ 1ሻ 
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III.3. Graphène : 

III.3.1. Structure des bandes électroniques : 

Si applique le modèle des liaisons fortes sur le graphène et on prend en compte que 

deux atomes de carbone dans la cellule unité chaque atome contient un orbitale atomique p2z 

on aura la relation de dispersion E-k suivante :   

E൫݇௫	, ݇௬൯ ൌ ∓tට1 ൅ 4	cosሺ݇௫aୡୡ
√ଷ

ଶ
ሻ		cos	ሺଷ

ଶ
݇௬ܽ௖௖ሻ ൅ 	4cosଶ	ሺ݇௫ܽ௖௖

√ଷ

ଶ
ሻ	ሺ߇߇߇ െ 2ሻ 

 
Figure  III.1. Structure des bandes électroniques du graphène 

 

À partir le graphe précédant, on tire les  informations suivantes : 

 les deux bandes ne sont pas séparées mais se touchent au point K. 

 L’absence de la bande interdite. 

 la relation E-k est linéaire au voisinage de point K. 

La vitesse des électrons qui possèdent des énergies proches d’énergie de Fermi a été 

calculée et il est 300 fois inferieur de la vitesse de la lumière et sa valeur numérique vaut 106 

m/s [35]. 

Cette valeur de vitesse est la plus grande vitesse connue, ce qui explique les valeurs 

importantes de la conductivité du graphène. 
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III.3.2Le graphène est-il un semi-conducteur ou un métal ? 

Le graphène comporte comme un semi-conducteur car leur densité d’états au niveau 

de Fermi a été trouvé nulle et il comporte comme un métal car la B.V et B.C se touchent aussi 

au niveau de Fermi, donc on peut classer le graphène comme un semi-métal. 

III.3.3. Nanostructure de graphène : 

Si on découpe la feuille de graphène dans différents directions ; on peut trouver deux 

types de bords : zigzag et armchair 

Dans ce qui suit, on va investiguer sur les nano ruban de bord de type zigzag . 

III.3.3.1. Nanoruban de type zigzag : 
 

 
Figure  III.2. Nanoruban avec des bords de type zigzag   

 
Le spectre des énergies pour un nanoruban de bord de type zigzag montre une nature 

métallique  avec la présence de la dégénérescence des énergies au niveau de Fermi. 
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Figure 3. III.Spectre des énergies de nanoruban de  graphène de  bord type zigzag. 

 

Pour les spectres des énergies de nanostructures précédentes, on observe clairement 

qu’il y a une formation de deux bandes ; une bande de conduction et une bande de valence qui 

sont symétriques l’une à l’autre par rapport un axe qui représente le niveau d’énergie de 

Fermi. 

L’énergie de Fermi est définie comme le dernier niveau énergétique occupé par les électrons à 

T=0k, on mentionne aussi que l’énergie de Fermi a été prise comme l’origine des énergies    

EF =0 ev 

La densité des états  montre un pic au niveau de Fermi, ce qui nous indique qu’il 

existe des électrons nombreux qui peuvent contribuer à la conduction électrique.  
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Figure  III.3. La densité des états pour le nano ruban de bords de type zigzag. 

III.3.3.2. Nanoruban de type armchair : 
Dans ce qui suit, on va investiguer sur les nano ruban de bord de type Armchair. 

 
Figure  III.4. Nanoruban des bords de type Armchair . 

La taille de la matrice construite par le code varie en fonction le nombre des atomes 

trouvés dans la nanostructure déclaré, si on déclare une nanostructure d’une taille grande, 

l’ordinateur va prendre un temps d’exécution considérable pour diagonaliser la matrice. 

Afin qu’on puisse visualiser la bande interdite, on représente que les énergies 

proches d’énergie de Fermi le spectre des énergies pour un nanoruban de bord de type zigzag 

montre une nature semi-conductrice car il possède une gap. 
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Figure  III.5. Spectre des énergies de nanoruban de graphène de type Armchair 

La densité des états est nul au niveau de Fermi ce qui confirme la nature semi-

conductrice de ce type de nano ruban. 

 
 

 
Figure  III.6.la densité des états de nanoruban de graphène de bord de type Armchair. 

Pour certain applications dans le nanoélectronique on a besoin des semi-conducteurs 

comme on a vu dans le chapitre 1 que le graphène a cette intègre comme un canal dans le 

nanotransistor mais il manifeste une rapport Ion/Iofftrès faible car le Ioff  ne s’annule pas car le 

graphène ne possède pas un gap donc par nanostructuriser le graphène sous forme d’un ruban 

de bord de type Armchair on peut le rendre un semi-conducteur. 
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III.4. Chalcogénures de métaux de transition TMDs :  

III.4.1. La structure des bandes électroniques : 

le modèle des liaisons fortes a été appliqué sur les matériaux MX2  comme MoS2, 

WS2 , MoSe2 , WSe2 [36] , On mentionne ici que le nombre totale des orbitales atomiques dans 

la cellule unité est 11 orbitales, ces 11 orbitales viennent de l’atome de métal et deux atomes 

de chalcogène 

Les auteurs ont pris que trois orbitales dz2, dx2-y2, dxy de l’atome de métal car la contribution 

des autres orbitales atomiques dans la conduction électrique est négligeable. 

La fonction de Bloch de l’électron dans le cristal a été construite par la sommation des 

fonctions de Bloch des orbitales atomiques suivantes dz2, dx2-y2, dxy 

 

 

 
Figure  III.7. Unité de cellule et les premiers voisins proches. 

Les auteurs ont réussi d’extraire les valeurs des intégrales de transfert par 

comparaison TB avec DFT, ces valeurs sont nécessaires pour déclarer et construire la matrice 

hamiltonienne par Pybinding. 
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Tableau  III.1. Les valeurs de transfert des matériaux TMDs 

 

La  première zone de Brillouin qu’a été trouvé est sous forme d’un hexagone figure 

3.9.b, sur ZB1 on peut déterminer le trajectoire ( ᴦ-K-M-ᴦ)qui nous aide de tracer E-k de 

MoS2. 

 
a)                                            b) 

Figure  III.8. a)structure des bandes électroniques de MoS2, b) trajectoire à suivre dans 

la ZB1. 

A partir de E-k de MoS2on déduit que 

 Le Egde MoS2 est de 1.79 ev ce qui rend le MoS2 un semi-conducteur.  



Chapitre III                                                Résultats et discussion	

   
45 

 La bande interdite est directe au point K donc la plupart de la transition 

électronique 

et l’absorption de la lumière se font au voisinage de point K. 

Les structures des bandes des énergies des chalogénuresMX2 sous forme 

monocouche montre une nature semi conductrice de gap directe les structures des bandes de 

MoS2 dans son état massive ou bicouche montre une nature semi conductrice de gap indirect. 

On observe aussi le décalage de la bande de la conduction vers le haut lorsqu’on diminue 

l’épaisseur de ce matériau.  

 

 
Figure  III.9. Structure des bandes électroniques pour le volume et pour le monocouche 

bicouche et 4 couches de Mos2 [37]  

Les électrons en volume ont trois degrés des libertés.Si on réduit l’épaisseur on 

confine les électrons dans une structure bidimensionnel et forcement on va réduire leurs 

degrés de libertés. Cette réduction a une influence remarquable sur les énergies des électrons 

et elle définit la cause principale de la transition de gap indirect vers un gap direct . 

III.4.2. La nanostructure des TMDs : 

Dans le but de comprendre les propriétés électroniques des nanostructures des 

TMDs, on représente ici les spectres des énergies et les densités des états qu’ont été calculé 
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numériquement à partir de l’application de modèle des liaisons fortes sur les nanostructures 

de MoSe2; MoTe2; WSe2. 

 

 

Figure  III.10. B.cetB.vau niveau de 

point K pour une monocouche de 

MoSe2 . 

 
Figure  III.11. Nanostructure de MoSe2 de forme d’un 

cercle de rayon 4nm. 

 

 
Figure  III.12. La densité des états au niveau de Fermi d’une nanostructure de MoSe2  de 

forme d’un cercle et de rayon 4 nm. 
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Figure  III.13. B.c et B.v au niveau 

de point K pour un monocouche 

de MoTe2 

 

Figure  III.14. spectre des énergies de nanostructure 

de MoTe2 de forme d’un cercle de rayon 4 nm . 

 

 

Figure  III.15. La densité des états au niveau de Fermi d’une nanostructure de MoTe2 de 

forme d’un cercle et de rayon 4 nm 

. 
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Figure  III.16. B.c et B.v au niveau de 

point K pour une monocouche de WSe2

 

 
 

Figure  III.17. spectre des énergies de nanostructure de 

WSe2 de forme d’un cercle de diamètre ou rayon 4 nm 

 

 
Figure  III.18.La densité des états au niveau de Fermi d’une nanostructure de WSe2 de forme 

d’un cercle et de rayon 4 nm. 

 

 

 

Les Figures ΙΙΙ.11et ΙΙΙ.14 et montrent qu’au point K, les relations entre E et k 

semblent des relations quadratiques. 
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A partir des spectres des énergies des nanostructures MoTe2 ,MoTe2,WSe2on observe que : 

 B.cetB.v sont continués et elles sont symétriques.  

 Une absence de Eg dans les nanostructures de TMDs malgré cela on trouve entre 0ev 

et 1.5ev des niveaux énergétiques discrets et les écarts entre eux sont grands  on sait 

bien que les point quantique possèdent des densités des états bien discrètes au niveau 

Figure de Fermi, ce qui confirme que les nanostructures de TMDs sont des point 

quantiques  au minimum de la bande de conduction, on peut faire une approximation 

dite l’approximation de fonction d’enveloppe [38] qui nous aide à trouver les énergies 

des électrons de B.cpar la relation suivante : 

ࡱ ൌ ࢋࡱ ൅ ቆ
ħࡷ૛

૛ࢉ࢓
ቇ ሺࢩࢩࢩ െ ૜ሻ 

Cette dernière expression semble l’expression d’énergie de l’électron dans une boite 

quantique et la différence réside dans la masse de l’électron.dans le boite quantique la masse 

de l’électron est la même dans le vide mais dans le solide la masse de l’électron est la masse 

effective mc déduite à partir de l’ajustement de la courbure au point K. 

Donc la transition entre un spectre continue vers un spectre discret au niveau de 

Fermi peut être comprendre à partir une étude similaire.un électron libre dans un puits 

quantique finie 2d, lorsque les largeurs Lx et Ly de puits sera grande on obtiendra un spectre 

continue.  

ܧ߂ ൌ ቆ
ħ	ܭ߂ଶ

2݉௖
ቇ ൌ ቆ

ħ	4	ߎଶ

2݉௖
ቇቆ

1
௫ଶܮ
൅
1
௬ଶܮ
ቇ ሺΙΙΙ െ 4ሻ 

Lorsque on diminue les dimensions Lx et Ly, les écarts ΔkxetΔky vont agrandir et par 

conséquent les écarts entre les niveaux énergétiques augmentent  

 

Par les nanostructures de TMDs, On aura l’aptitude de confiner les électrons dans une hétéro- 

structure latérale comme il a été prouvé par P. E. Allain et al. dans  [39].     
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Figure  III.19. Nanostructure triangulaire de taille 4.5 nm de MoSe2  dans la matrice de 

WS2. 

Le confinement électronique dans l’hétérostructure précédant peut être expliquera 

partir le schéma suivante : 

 
Figure  III.20. Schéma explicatif de confinement électronique. 

Dans la région 0<x<La  si l’électron possède une énergie inferieurs a Ec, il reste 

strictement confiné entre 0 et Le  car pour qu’on puisse le trouver partout dans le métal il faut 

qu’il possède des énergies E>Ec. 

D’abord, les électrons trouvent des énergies discrètes vides inferieur à Ec dans le 

nanostructure ensuite ils vont les occuper et leurs probabilités de les trouver ailleurs le 

nanostructure deviennent nul.  

A partir des spectres des énergies qu’ont été obtenue par le modèle des liaisons 

fortes, on voit quel’ingénierie des hétérostructureslatéralespar les nanostructures des TMDs 

est une voie prometteuse car les semi-conducteurs de TMDs ont des  EF proches de EF de leurs 

points quantiques.ce qui rend le confinement des électrons possible.  

On mentionne ici que le confinement des électrons dans les nanostructures de 

graphène est difficilement envisageable car les électrons possèdent des vitesses grandes qui 
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leurs permettent d’affranchir des barrières avec une probabilité de transmission vaut 100%, ce 

phénomène est nommé Klein tunneling . 

III.5. Conclusion  

À partir de l’étude numérique, on conclut que : 
 

 possibilité de changer la nature semi-métallique de graphène par le nanostructure et de le 

rendre de nature  métallique ou de nature semi-conductrice. 

 Le modèle des liaisons fortes prédit d’avoir une graphène de nature semi-conductrice si 

on peut le tailler comme un ruban de taille nanométrique à condition que ses bord soit de 

type Armchair et zigzag. 

 le spectre des énergies pour une nanostructure de TMDs au niveau de Fermi est discret 

ce qui prouve qu’ils sont des points quantiques. 

  possibilité de confiner les électrons par l’hétéro structures latérales. 
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Conclusion  

Un matériau bidimensionnel d’épaisseur d’atome n’a pas été découvert par des 

techniques expérimentales très avancées et couteux, les chercheurs utilisent un scotch et un 

microscope optique, cette expérience entre dans l’histoire et elle nous donne une leçon 

profonde, car on a compris que la découverte et l’innovation ont besoin des idées simples et 

bouleversantes et pas que les moyens. 

Presque chaque année les chercheurs découvrent expérimentalement des matériaux 

nouveaux qui appartiennent de la famille des matériaux bidimensionnels. Il existe d’autres 

matériaux bidimensionnels qui ne sont pas encore découvertes mais elles étaient déjà prédites 

théoriquement, 

l’étude théorique nous aide aussi de prédire leurs propriétés électroniques et 

optoélectroniques comme l’application du modèle des liaisons fortes qui prédit la structure 

des bandes électroniques de graphène et les cônes de Dirac avant la découverte 

expérimentales de ce matériau 

L’application de modèle des liaisons fortes sur les nanostructures nous aide à 

explorer ses propriétés novatrices et de les intégrer dans les diapositives d’une taille 

nanométrique 
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