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Résumé

Dans ce travail nous avons étudié les propriétés structurales et électroniques  des semi-
conducteurs binaires a base de bore BN, BP et BAs, en utilisant 1a méthode linéaire des ondes
planes augmentées a potentiel total (FP-LLAPW) basée sur la théorie de la fonctionnelle de la
densité (DFT). Le potenticl d’échange-corrélation est déterminé par deux approximations :
I’approximation de la densité locale (LDA) et I’approximation du gradient généralisé (GGA),

implémentées dans le code wien2k.

Les propriétés structurales sont déterminées a partir du paramétre du réseau, du module de
compressibilité et sa dérivée qui sont en bon accord avec les résultats théoriques et

expérimentaux disponibles.

Les structure de bandes et les densités d’états DOS montrent que les composés binaires BN,

BP et BAs ont un gap indirect (I'— X)), les valeurs obtenus sont en parfait accord avec la

théorie.



Abstract

In this work, we studied the structural and clectronic propertics of Bore-based binary
semiconductors BN, BP and BAs, using the FP-LAPW linear method based on the functional
theory of the density (DFT). The exchange-correlation potential is determined by two
approximations: the local density approximation (LDA) and the generalized gradient

approximation (GGA), implemented in the wien2k code.

The structural properties are determined from the lattice parameter, the bulk modulus and
pressure derivative of the modulus, which are in good agreement with the theoretical and

experimental results available.

The band structure and the DOS state densities show that the binary compounds BN, BP and

BAs have an indirect gap (I — X)), the values obtained are in perfect agreement with the theory.
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Introduction générale

Introduction générale

De nombreux dispositifs optiques et optoélectroniques tels que les lasers et les diodes
¢lectroluminescentes sont entrés dans notre vie courante, ces dispositifs sont fabriqués a base des
matériaux intéressants qui sont les semi-conducteurs [1, 2].

Les semi-conducteurs sont des matériaux qui possédent une conductivité électronique
intermédiaire entre les métaux et les isolants. Il existe plusieurs familles des semi-conducteurs

classées suivant leurs natures chimiques et leurs propriétés physiques.

De nombreuses méthodes ab-initio sont devenues aujourd’hui un outil de base pour le calcul
des propriétés électroniques et structurales des systémes, parmi ces méthodes, la méthode
linéaire des ondes planes augmentées (FP-LAPW) qui est 1’une des méthodes les plus précises
pour le calcul de la structure électronique des solides dans le cadre de la théorie de la

fonctionnelle de la densité (DFT).

Dans ce travail nous avons déterminé les propriétés structurales et électroniques des
¢léments binaires a base de bore BN, BP et BAs de la famille des semi-conducteurs II1-V qui se
cristallisent dans la structure zinc blende. On a utilisé la méthode linéaire des ondes planes
augmentées a potentiel total (FP-LAPW) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la
densité (DFT), par les deux approximations, 1’approximation de la densité locale (LDA) et

I’approximation de gradient généralise (GGA), implantée dans le code Wien2K [3-5].

Le travail présenté dans ce mémoire comprend trois chapitres :

Dans le Premier chapitre nous décrivons les concepts de base de la théorie de la fonctionnelle

de la densité (DFT).

Dans le second nous donnons le formalisme de la méthode linéaire des ondes planes
augmentées a potentielle totale (FP-LAPW) utilisée dans cette étude, ainsi qu’une description du
code de calcule wien2k.

Le dernier chapitre et consacré aux résultats obtenus et leurs interprétations.

A la fin de ce mémoire nous résumons ’essentiel de cette étude dans une conclusion générale.



[1]
12]

[3]
[4]
[5]
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Chapitre I La Théorie de la Fonctionnelle de 1a Densité (DFT)

Chapitre 1

L.a Théorie de la Fonctionnelle de la
Densité (DFT)



Chapitre I La Théorie de la Fonctionnelle de la Densite (DFT)

I.1. Introduction :

Le calcul de I"énergie totale d’un systéme composé de plusieurs particules en interaction est
obtenu dans le cas général par la résolution de I’équation de Schrodinger des états stationnaires
[1]:

Hy =E v (I-1)
Ou:

H: I’hamiltonien du systéme.

y: la fonction d’onde du systéme.

E,, :I’énergie totale du systéme.

L’Hamiltonien doit inclure toutes les interactions entre les particules constituant le systéme est

donné par 1I’équation :

i ¥ N gt Tt | A i

R T N R e R N (-2)
2 T m, 25 m, 297 |ri—rj| FTE |rlfrk| 20 |rkfr1|

Ou:

i et ; : coordonnées des électrons.

k et 1 : coordonnées des noyaux.

m, :la massede noyauk .

Z, :la charge de noyauk .

m. : lamasse de électron i

1, : le vecteur de position de I’électrons.

r, : le vecteur de.position de noyau.

La résolution de 1’équation de schrodinger n’est possible que dans certains systémes

simples, donc pour traiter ce probléme il faut faire des approximations.

L.2. L’approxipation de Born-Oppenheimer:

Max Born (1882-1970) et Robert Oppenheimer (1904-1967) [2] ont proposé une
approximation pour résoudre l'équation de Schrodinger. Cette approximation considére la
position des noyaux atomiques comme fixes (les électrons sont trés 1égersque les novaux donc
les électrons sont de plus grande mobilité). De ce fait,On néglige ainsi 1’énergie cinétique des

noyaux et 1’énergie potentielle noyaux-novaux devient une constante.
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Alors nous pouvons donc définir un nouveau Hamiltonien, ¢’est celui des électrons H, donné

par l’équation ;

_® Z,¢ (1-3)
e S S

—my r—r|

Alors 1’équation de Schrodinger s”écrit :

: (1-4)
’%Z Z| Z|r— | vy =Eavy

I'*I'|

Malgré ces simplifications,la résolution de 1’équation de schrodinger reste impossible a cause

de la dépendance des mouvements des éléctrons ( présence des interaction électron-électron ).

L.3. Approximation Hartree:

Cette approximation est définie pour simplifier la résolution de 1’équation de Schrodinger,
en 1927 Hartree [3] propose un modele de I'électron libre qui revient a ne pas tenir compte des
interactions entre les &lectrons. Chaque électron se déplace dans un potentiel créé par les
noyaux et les autres électrons, done la fonction d’onde totale s’écrit sous la forme de produits des

fonctions d’ondes monoélectroniques :

Yy, Ty, Ty, Ty ) = W (1 Y, (1 )W 5 (15 ) Yy () (I-5)

Ou Hamiltonien de systéme :

H=3H, (I-6)

I"'Hamiltonien de chaque électron est :

H, =-

i

SERACY) G-

U(y):potentiel produit par les noyaux.
Vi(x): le potentiel moyen produit par les autre électrons .

A partir de cette aproche 1’équation de schrodinger s’appelée 1’équation de Hartree :
> i |w of (-8

dr |y, () = ey, ©
Ir *rkl 7 e

vi-2
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L ¢&quation de Hartree obtenue sera simple a résoudre,mais ne respect pas le principe d’exclusion

de Pauli [4].

L4. Approximation de Hartree-Fock :

Dans cette approximation Hartree et Fock ont montré que le principe d’exclusion de Pauli

est respecté si 1’on écrit la fonction d’onde sous la forme d’un déterminant de Slater [5] de N

fonction ¥/.

v w(y) - ()
yo () w,(r) oy, (ry)
YoM =—= . . - . (1-9)

aH

Yy (1) . o o Wiyl )
Ou: ! estlaconstante de normalisation.

N

Alors les équations de Hartree-Fock s’écrivent comme suit :

B, o« 7,8 (I-10)

+e22j

i
2m 1k |ri 7rk_| 12]

|i‘1\’iJ(r)|| dr |v, (1) - ezzjw& = ey, (1)

1
T |rl —rjl

Le dernier terme est appelé le terme d’échange.est le résultat direct de la fonction d’onde
antisymétrique et aussi de 'interaction coulombienne dans 1’hamiltonien.
Malgré le terme d’échange cette approximation ignore la corrélation qui existe entre les

¢lectrons,l’inclusion de cette corrélation est faite par la théorie de 1a fonctionnelle de la densité.

LS. La Théorie de la Fonctionnelle de la Densite (DFT) :

Dans la théorie de la fonctionnelle de la densité ( DFT ), les propriétés de I’état fondamental
d’un systeme de particules interagissant entre-elles, Elles sont exprimées en fonction de la
densité électronique.

Les premiéres idées de la théorie de la fonctionnelle de la densité furent introduites dans les
travaux de Thomas [6] et Fermi [7] en 1927.

Notons cependant que la DFT a été réellement établie avec 1'apparition des théorémes
fondamentaux exacts d’Hohenberg ¢t Kohn en 1964 [8] qui relient 1’énergie de [1°état

fondamental et sa densité de fagon unique.
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I.5.1.Les théorémes de Hohenberg et Kohn :
L.5.1.1.Le premier théoréme de Hohenberg et Kohn :

Le théoréme Hohenberg ¢t Kohn [9] montre que pour tout systéme de particules en

interaction avec un potentiel externe unique /(). L Hamiltonien d’un systéme ne dépend que du

nombre d’électrons considéré et du potentiel extérieur .
L ¢énergie totale du systéme a 1’état fondamental est également une fonctionnelle unique

universelle de la densité électronique, telle que:
E=Efp(r) (I-11)

La fonctionnelle de I’énergie totale de 1’état fondamental s’ écrit comme suit :

Efp@]=T+¢ J‘P(T)P(l‘ ZJ‘ P(lf)1 LB, [pm] (I-12)

T: est la somme des énergies cinétique de tous les électrons effectifs qui se déplacent

indépendamment dans un potentiel effectif.

S n [y vy, (1-13)

2m :

T =

Le second terme de I’équation (I-12) décrit la répulsion coulombienne entre les électrons.

1.3.1.2.1L.e second théoréme de IHohenberg et Kohn :
Ce deuxiéme théoréme découle du fait que, la fonctionnelle de 1’énergie totale de tout

systéme a plusieurs particules posséde un minimum qui correspond a 1’état fondamental.

E(p,) = minE(p) (I-14)

Hohenberg et Kohn ont montré que la vraie densité de 1I’état fondamental c’est celle qui
minimise 1’énergie E[p]et que toutes les autres propriétés sont aussi une fonctionnelle de cette

densité.
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1.5.2. Les équations de Kohn et Sham :
Kohn et sham [10] ont développé une approche (basée sur la DFT) dans laquelle ils raménent
le systéme réel composé de N électrons interagissant a un systéme fictit de N électrons

indépendants de méme densité électronique que le systéme réel. Ou le potentiel extérieur V_(r
est remplacé par un potentiel effectif v (r)s'écrit alors :

Ve (0 =V (0D + V(1) (I-15)

Ou ;

V. (r) : est le potentiel colombien.

e . Z, (I-16)
V.(r) = ej.mdr +e Zk: —le = f|

V_(r) : est le potentiel d’échange et corrélation des électrons :

3E, [p(1] (1-17)

2 iy=
) 500)

I’hamiltonien du systéme s'écrit alors comme suit:

RO

1)
Zvrlz +Zveff(r1)
1=1

2m 1=1

. (1-18)

H: ne contient pas le terme d’interaction électron-électron.

La fonction d’onde de I’état fondamental se décrit exactement par une fonction d’onde v
antisymétrique par rapport a 1’échange, donnée par un déterminant de Slater des spinorbitales
monoélectronique @, (T) appelées orbitales de Kohn-Sham, Donc 1’équation de Schrodinger

résultante a une particule s’écrit alors sous la forme de Kohn et Sham :

B, p(r') . (I-19)
STV e T LA O o V. 0p®]je® =200
Ou:i=1 N

............

On peut donc exprimer celle-ci par une somme sur les N orbitales de Kohn-Sham g (r)( N

fonctions d’onde) la densité électronique [11]:
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N , 1-20
p@) = 3 i) (1-20)

Les équations (I-15),(I-19) et (I-20) sont connus sous le nom des équations de Kohn ¢t Sham,
avec 1’énergie totale E . résultante. Ces équations sont indépendantes de toute approximation
sur la fonctionnelle Exc[p(rj [4], donc 1l n’est pas possible de déterminer exactement 1’énergie

d’échange et de corrélation. Alors il est nécessaire de faire des approximations en donnant des

formes simples a E_[12].

1.53.2.1.1’ Approximation de la densité locale (LDA):
L’approximation la plus répandue pour calculer le terme d’échange et corrélation est
I’approximation de la densité locale (Local Density Approximation), ou LDA [13].L'énergie

d’échange-corrélation est une fonctionnelle locale de la densité électronique p(#), ¢’est-a dire

elle dépend seulement de la densité enr .

EX* [pw)]= [pwe . (d’r (I-21)

Il existe également une version de la .DA qui permet de prendre en compte le spin
¢lectronique: ¢’est I’approximation de la densité de spin locale LSDA. L énergie d’échange et de

corrélation £ devient une fonctionnelle des deux densités de spin haut et bas [14]:

B (propy) = [P0, (py(1),p, (0)dr (1-22)
Ou g, est la densité d’énergie d’échange-corrélation.

1.5.2.2.1’ Approximation du gradient généralisé (GGA):

La plupart des corrections qui ont été introduites a la (LDA) reposent sur 1’idée qui consiste a
tenir en compte les variations locales de la densité. Pour cette raison le gradient de la densité
électronique a été introduit conduisant a 1’approximation du gradient généralisé (GGA,
generalized Gradient Approximations), dans laquelle I’énergie d’échange et de corrélation est

fonction de la densité électronique et son gradient [15]:

ES = [pme, [ | Vo] ke (1-23)
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EchA (p T,p ~L) = _"f(p T,p ~|/,Vp T,Vp ‘J/)dr3 (I-24)

L.6. La résolution des équations de Kohn et Sham:

La résolution des équations de Kohn et Sham se fait d”une maniére itérative (self consistante)
en utilisant un cycle d’itérations auto-cohérent illustré par 1’organigramme de la figure (I-1). En
introduisant une densité de départ.

Calculer le potentiel, résoudre les équations de Kohn et Sham.mixer la charge obtenue et la
charge de depart pour construire une nouvelle charge départ.le cycle de calcul se répeéte jusqu’a

la vérification d’un certain critére de convergence.

p(D)

!

[ Calculer V(z) ]

|

[ La résolution des équations de KS ]

Boucle sur k

L

[ Caleul de Py (r) ]

Non Oui

A[Mélange de pm(r) et pm(l') } [ Convergence? ]_;[Sti]

Figure (I-1) : Cycle des calculs SCF pour la résolution des équations de Kohn et Sham.
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I1.1. Introduction:

L’¢étude quantative des solides, comme la détermination des structures de bandes, la densité
de charge...etc. est I'un des problémes les plus ardus ce pendant plusieurs méthodes on été

formulées dans le but de calculer toutes ces propriétés, on peut citer quelques une ci-dessous.

I1.2. Le potentiel Muffin-Tin (MT):

L’approximation Muffin-Tin consiste que le cristal est devisé en deux régions, figure (II-

1) une région sphérique ct une autre interstitielle.

Région interstitielle f——=>

<Z———] Région sphérique

Figure (I1-1):1c potenticl muffin-tin.

IL1.3. La méthode des ondes planes augmentées (APW):
Slater a développé en 1937 [1] la méthode APW (Augmented Plane Wave) , on considere
que 1’espace est devisé en deux régions, région de cceur (prés de noyau) et région interstitielle.

Au voisinage d'un noyau atomique, le potentiel et les fonctions d'onde sont de la forme «Muffin-

Tin » (MT).

Dans cette derniére le potentiel est prend la forme suivante :

Vo) = V(r) o (1I-1)
Ccte '( RMT

Les fonctions d’onde du cristal sont développées dans des bases différentes, selon la région
considérée. Les Solutions radiales de I’équation de Schrodinger a ’intérieur de la sphére MT et

ondes planes dans la région interstitielle:

Donc la fonction d’onde est 1a forme :

11
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¢(1) — LZ C ei(G+K)r r)RMT (II'2)
$(r) = QG i
$0 =3 AL UMY, 0 o
lm

Ou:

R,.: Représente le rayon de la sphéere MT.

€2: Le volume de la cellule élémentaire.

C, Et A les coefficients du développement.
Y,, : Représentent les harmoniques sphériques.
{lm}: Est I’index du moment angulaire.

La fonction U (r) est une solution régulicre de I'équation de Schrodinger pour

la partie radiale qui s”écrit sous la forme :

(II-3)

d? 11 +1
{dﬁ* ﬂrz)

+ V(1) El}rUl(r) =90

E,: est I’énergie linéarisation.
v() : est le potentiel Muffin-Tin.
Les A, ont été définis en termes des coefficients C,des ondes planes existantes dans les

régions interstitielles. Ces coefficients sont ainsi exprimés par ’expression suivante :

47i’

A, 2 Coli(fk+gROY m (k +G)

"TRtU RS (I-4)

Ou: j, est la fonction de Bessel a I’ordre 1.
Donc les solutions sont de la forme :

- . jl(K +g|t)
PO () =23 !
ol & Ulen

Ul(é',r)Y]mY]; (eg:q)g) II-S)

A D'intérieur des sphéres ¢°(r) représente des solutions de 1’équation de Schrédinger, mais

dans la région interstitielle ¢'(r) ne satisfait pas cette derniére, par conséquent la fonction

12
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¢, (7) ne représente pas une solution de cette équation pour le cristal entier pour résoudre ce

probléme la solution de I’équation de Schrodinger va étre écrite sous la forme d’une

combinaison linéaire des ondes plane augmentées.

I1.4. La méthode linéaire des Ondes Planes Augmentées (LAPW):

If4.1. Le principe :
En 1975, Anderson [2] est proposé une méthode dans laquelle les fonctions de base (les
solutions radiales de 1’équation de Khon et Sham [3]) a I’intérieur de 1a sphére muffin-tin et leurs

dérivées par rapport a 1’énergie sont continués a la surface de la sphére atomique (pour 1’énergie

E fixée). Cette méthode est appelée la méthode linéaire des ondes planes augmentées (LAPW):

d* 1+ (+1 - 11-6)
{_F+%+ V) - E, }rUl(r) - U, @
Ou les fonctions de base sont alors données par :
il ZCGei(g+k)r I')Ra (I1-7)
(I)(I‘): 0 G
Z|:AlmUl(r)+Blm[Jl(r) lm(r) r(Ra
lm

Ou les coefficients B, correspondent a la fonction U, et sont de méme nature que les
coefficients Ay, la fonction U, peut étre développée en fonction de sa dérivée U, et de I’énergie

Ei:

) 5 11-8
()= Uylep)+ (e~ ErUi )+ 0~ Ey)) )

Le derier terme définie 1’erreur quadratique énergétique.

Avec cette procédure la précision est moins bonne que celle de la méthode APW. Les
erreurs introduites dans le calcul de la fonction d’onde et de 1'énergie de bande, sont de I’ordre

(s-E)?, (e—E,)" respectivement.

I1.4.2. Roles les énergies de linéarisation (E)) :

Les fonctions U, et U, sont orthogonales a n’importe quel état de coeur strictement limité a

la sphére MT. Mais cette condition n’est satisfaite que dans le cas o il n’y a pas d’états de coeur

avec le méme 1, et par conséquent, on prend le risque de confondre les états de semi-cceur avec

13
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les états de valence. Ce probléme n’est pas traité par la méthode APW, alors que le non
orthogonalité de quelques états de cceur dans la méthode FP-LAPW exige un choix délicat de

E, Dans ce cas, on ne peut pas effectuer le calcul sans modifier E | | la solution idéale dans ce cas

est d’utiliser un développement en orbitales locales.

Cependant, cette option n’est pas disponible dans tous les programmes, et dans ce cas, on

doit choisir un rayon de la sphére le plus grand possible.

Finalement, il faut remarquer que les divers E devraient &tre définis indépendamment les
uns des autres. Les bandes d’énergie ont des orbitales différentes. Pour un calcul précis de la

structure électronique, E, doit &tre choisi le plus proche possible de 1énergie de la bande si la

bande a laméme 1.

11 4 3. La synthése des fonctions de base de la méthode LAPW :

Les fonctions de base, ondes planes linéairement augmentées, sont des ondes planes dans la
région interstitielle et sont égales aux fonctions radiales & I'intérieur des spheéres, avec la
condition que les fonctions de base et leurs dérivées premiéres soient continuées a la limite.

Donc, la synthése des fonctions de base de la méthode LAPW revient a déterminer [4]:

e les fonctions radiales U (1) etUs ().

e les coefficients A, et B, quisatisfont les conditions aux limites.

11.4.3.1. Les fonctions radiales non relativistes:

Les fonctions radiales U, (r) dans ce cas sont des solutions de I’équation de Schrédinger

avec un potentiel sphérique et pour une énergie de linéarisation | .

dl Il + 1) _
{ e W El}fU () =0 (I1-9)
Avec :

V(r): est la composante sphérique du potentiel dans la sphére MT pourl =0.
La condition aux limites 1, (r)= 0 ayant été appliquée.

La dérivée par rapport a ’énergie E, est :

14
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{—i—2+m; D4 v —El}rul(r) - U, (10)
Les solutions radiales doivent étre normalisées dans la sphére MT.

ITRE . (I-11)
U, : est une solution homogéne de I’équation inhomogéne (I1-10), de la forme :

hUi-EUi =1, (II-12)

En utilisant la condition de normalisation (II-12), il apparait immédiatement que la fonction

U, et sa dérivée sont orthogonales :

frvimu o -1 1-13)

0

La fonction {J;(rjest normalisée :

R

o

N, = J[rUl(r)} dr=1

O (II-14)
La fonction de normalisation peut étre remplacée par 1’équation suivante :
RE{UQ(ROL)UI(RQ)UI(RG)U(Ru)}1 (II-15)
Ou :
U\(E, 1) = {w}
i (11-16)
UL 1) = {6U1(E, r)}
" (I1-17)

Cette équation sert a déterminer numériquement les fonctions U () et U, avec cette

normalisation on peut développer U, sous la forme :

U,E. & =U1)+3Ui(E) +..... (II-18)

15
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Avec ce choix, la norme deU(r) , soit . indique I’ordre de grandeur de 1’énergie E,

U1(ri
E, particulier, les erreurs sur I’énergie de linéarisation sont acceptables selon Andersen quand:

HU @) (I1-19)

|E,-E|<1

Si un tel choix n’est pas possible, plusieurs options sont disponibles :

o Diviser le domaine d’énergie en fenétres, et traiter chaque fenétre séparément avec une

énergie E appartenant a chaque état.

o Utiliser un développement sous la forme d’orbitales locales (méthode quadratique).

e Réduire la taille des sphéres, ce qui revient a réduire la norme du dérivé de U (1) .

Les deux premiéres options sont les plus utilisées et seront exposées dans la suite [5].

I1.4.3.2. Les fonctions radiales relativistes:

Les corrections relativistes sont importantes uniquement lorsque la vitesse de 1'¢lectron est
du méme ordre de grandeur que la vitesse de la lumiére. Dans la méthode FP-LAPW, les effets
relativistes sont pris en compte a 'intérieur de la sphére MT et sont négligés dans la région

interstitielle. En effet, la vitesse de 1’¢lectron est limitée par le cutoff dans 1’espace des k [6].

Donc¢ les modifications sont introduites seulement dans les sphéres muffin-tin, et par

conséquent les fonctions radiales sont les composantes de I’Hamiltonien correspondant :

H, =cap+ (- Dme* + V(1) (1I-20)
Oun:

¢ : est la vitesse de la lumiere.

p: est I'impulsion, m la masse des électrons.

aetp :sont deux matrices.

0 6 10 (I-21)
e o at

0 =y
o : est la matrice de Pauli.

16
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Si y sont les vecteurs propres deH,, , ils s’éerivent a aide des deux fonctions @ est appelé la

grande composante de la fonction d’onde et y la petite:

{0

Avec I’équation de Schrodinger conduit a :
clop)y = (e— Ve (I1-22)
c(op)p = (e —V + 2mc’ )y (I11-23)

A partir de ces deux équations, il vient :

1 e- VY
—_— 1+ +Vo=¢
2m (Op[ 2mV2] (o) = Vo =cq (11-24)
En utilisant I’approximation :
[ e-V ]1 -V (11-25)
1+ ~ -
mV? 2me?
Ou:
pV = Vp — ikVV (11-26)
On obtient I’équation différentielle vérifiée par ¢ :
g= Y p* "’ n* (II-27)
1- -V |p—-——(VVVP)+ ———(c|VV, =
K 2me ° j 2m }ﬁ 2m 2’ ( 2 4mie? [VV.pp) =54
Dans le cas ou le potentiel posséde une symétrie sphérique, 1’équation (II-27) devient :
2 4 2
p p R dv @ 1 1dv =~ (II-28)
£ e = el ——(Ls)|pg=¢
{211‘1 Sm’c® 4mZc® dr ar 2mPc¢’ r dr (a7 4

Les deux premiers termes correspondent a 1’équation de Schrodinger non relativiste, les
deux derniers proviennent respectivement de la correction de masse et de Darwin. Quant au

dernier terme, il correspond au couplage spin-orbite. A cause de ce dernier terme, Y n’est plus

une fonction propre du moment de spin.

La solution de 1’équation de Dirac a I’intérieur de la sphére MT devient :
17
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gk XHk
Vo = {_ £ erkj (11-29)

Et les fonctions f, et g, vérifient les équations radiales suivantes :

df , 1
—t=f=—(V-BE)g, +
dr c

[ k+ 1} N (11-30)

d k+1
B _ g-k=_( Jgk + 2Mof, -31)
dr r
Ou
1 11-32
M=m+—(E-V) {-32)
2¢
k : est le numéro quantique relativiste donné par letj.
Yy : Uopérateur de spin, mete, lamasse et la vitesse de la lumicre.
Le traitement des deux équations couplées (II-30) et (1I-31) donne :
1Y . 2. 1+D Vg, k+1 Vg, (I1-33)
(S et Fo - - g ve, - R

Le dernier terme qui représente le couplage spin-orbite et qui dépend de la valeur de k(k=1) ou

(k =—(1+1)) est négligeable dans un premier temps et sera pris en compte par la suite.

Ainsi, Koelling et Harmon [7] ont présenté une technique pour résoudre ces équations avec un

potentiel sphérique et une nouvelle fonction :

1 (11-34)
Mo ©k

b =
Qui donne, compte tenu de I’équation (I1-30) :

(1I-35)

fo = ¢+ (k+1g

2Mer

A partir de "équation (II-33), on négligeant le dernier terme et en remplagant g, par sa valeur,

on obtient I’expression :

18
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(II-36)

=2 (101
h = r ¢r+[2Mcr2

Dans laquelle on a remplacé I’indice k parl. Les équations (I1.34) et (I1.35) forment un systéme

1
"‘;(V_E) g

d’équations couplées. On peut le résoudre de la méme fagon que 1’équation radiale standard de
Dirac.

L’ &quation (II-29) devient :

- 81X e
Vi = {N} ol Y i k+1 (11-37)
Z 1( ¢+ Mot gl}crx.gk

Et I’équation (I1.27) écrite avec les nombres quantiques :

(11-38)

g, Y, %,
ms = i 1 1
v - [g1+_g15L JYlmXS

2me r

x. - est’opérateur de spin non relativiste (spin-haut, spin-bas).
Pour faciliter la résolution des équations séculaires relativistes (II-35) et (I1-36) Louks [8] définit

les fonctions suivantes :

P, = 1 (I1-39)
Q, = 1m© ¢,
Alors:
1
Pi=MQ - —p, (11-40)
I+ 1)
(II-41)

fe _
Q = I‘Q{ e + (v E)}Iﬁ

Ces équations peuvent étre résolues numériquement de la méme fagon que pour 1’équation de

Schrodinger non relativiste a 1’aide de la condition aux limites suivante :

fim L= g o +17(2%)2]12'71
)

(11-42)

Le terme de spin-orbite
4M*e?

j(k + 1) p est alors ajouté a I’équation (II-41). La dérivée par

rapport a I’énergie conduit a des équations semblables a celles du cas non relativiste, soit :

19



Chapitre IT La méthode linéaire des ondes planes augmentées (FP-LAPW)

P = 2[M Q1+MQ1}+%I§1 a4

(1-44)

1

-1 1 +1 I +1) M
Sk ¥y -1 +(V-E | B B gy
i r - [ZMrZ ( ‘)}p‘ { oM *r? ¥

On détermine les composantes g, et f; a partir des solutions de p, et Q,. Ces mémes
composantes vont &tre utilisées pour le calcul de la densité de charge et de 1’¢1ément de matrice.
Ainsi, la quantité U? est remplacée dans 1’équation (I1-12) par gl +f cependant, a la surface de

la sphere, la composante 7, disparait et il ne reste plus que la composante g, et sa dérivée.

Dans le cas ou les effets de spin-orbite sont pris en compte, 1’équation séculaire de

I’hamiltonien s’écrit a 1’aide des fonctions de base initiales sous la forme :

2
(lms[H[I'm'sy = &, (Ims|1'm's')+ 5, J‘ dBrg—l{l V'](%:YEHGLYWXS )

(2Mc)? \ 1 (I1-45)
_ 5 5 1 o+, (I1-46)
Nl—jdrr {gl+(2Mc) z{gl-i_ I gl:|}
O :
(I11-47)

_ 2 1 ' 1 2
8, = _[dIT W{zg 181+ 58 }

A la fin, le deuxiéme terme dans les équations (I11.42) et (I1.44) provient de I’interaction spin-
orbite, et ces deux équations ont &té obtenues a partir d’un potentiel a symétrie sphérique

indépendant du spin. Si on avait choisi un potentiel dépendant du spin, on aurait dii utiliser une

expression semblable tout en gardant toutefois le signe des spins (spin-haut et spin-bas).

Il 4.4 Les coefficients A, et By, :
Les coefficients A et B, sont déterminés, pour chaque vecteur d’onde, et pour chaque atome,

en imposant aux fonctions de base ainsi qu’a leurs dérivées premiéres d’étre continues aux

limites des spheres de MT.

Les fonctions de base sont des ondes planes dans la région interstitielle :
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N S (11-48)
g )= Q%e

Oun: k, = k+K,
Q : est le volume de 1a cellule élémentaire.

k : est le vecteur d’onde.

K, : est un vecteur du réseau réciproque.

Et s’écrivent sous la forme d’une combinaison linéaire de solutions sphériques dans les sphéres
MT:
; (I1-49)
pk,) =2 | AU E)+ By, UE) |Y,, @)

Im

La condition aux limites a la surface de la sphére de MT permet d’utiliser un développement en

ondes planes de Rayleigh:

A — . " (I1-50)
¢(kn,Rm)=WZI‘J(kH,Rm)Ylm(KH)Ylm(Rm)
Im
En tenant compte de la continuité du moment angulaire, on obtient :
4n s % II-51
A k) = —ZRUYL (k) el
Ou:
Ul(%)j,(knRu—[dU%]jl(kan) ({-52)
a, =
2 d
) 707
Et:
(II-53)
4n 21 #
Blm(kn):_lRa 1 Ylm(kn)bl(kn)
o/
Ou:
[dU%]Jf(knRa)iUf(%, )Jf(knRa) (II-54)
b, =

Rj“‘w%](ij{d UJJ
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Et compte pris de ’équation (II-15), les équations (II-51), (II-52), (II-53) et (II-54) deviennent ;

4 L 11-55
A le)) = S5RAUYL G (k) (>3
a1<kn>:[U1j'l<n> fUIJ‘l(n)} {=e)
4 IR I1-57

By, (k,) =~ RIYL K, 0, &,) S0
) . II-58

bite,) = Uri@ - U@ | (=58

IL.5. Représentation de la densité de charge et du potentiel:

La solution des équations de Kohn-Sham obtenue par la méthode LAPW se basé sur
I'utilisation de la double représentation des fonctions d’ondes de la charge et du Potentiel. Pour

simplifier la construction de la charge et réduire la matrice Hamiltonienne, La symétrie du réseau

et nécessaire.
Les symétries utilisées sont :
¢ A l'intérieur des sphéres, la densité posséde la symétrie du site.
¢ La densité de charge a la symétrie du groupe d’espace dans la région interstitielle.

Les densités sont identiques a I’intérieur des atomes.

I1.5.1. Potentiel d'échange et de correlation:

Dans l'approximation de la densité locale (LDA) ou I"approximation du gradient généralisé
(GGA), le potentiel d'échange et de corrélation est linéaire contrairement au potentiel

coulombien. Il doit donc &tre calculé dans l'espace réel ou il est diagonal.

Le potentiel d'échange et de corrélation est calculé a chaque point de la maille. En utilisant la
transformation de Fourier rapide (FFT) [9] pour obtenir la représentation de 1'espace réel de la

charge interstitielle et par la suit pour transformer 7 de l'espace réel a la représentation d'onde

plane.

A l'intérieur des sphéres, la méme procédure est appliquée avec des valeurs différentes de p

¢t un potentiel a symétrie sphérique.
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I1.5.2. Le potentiel coulombien :

La somme du potentiel de Hartree el du potentiel nucléaire, le terme coulombien V_(7) est

déterminée par 1’équation de poisson a partir de la densité de charge.

ViV, ()= 47(r) (11-59)

La résolution de cette équation se fait avec 1a méthode dite de pseudo charge [10], basée sur
deux observations :
o La densité de charge est continue, elle varie rapidement dans la région sphérique et lentement
dans la région interstitielle.
e Dans la région interstitielle, le potentiel coulombien dépend a la fois de la charge interstitielle

et des multiples de la charge.

I11.6. Le code Wien2k:

Le code de simulation Wien2k a été développé a l'institut de Chimie des Matériaux a
I'université Technique de Vienne et publié par Blaha P et al. [11]. Dans les années qui suivirent,
ce code a été continuellement révisé et a subi plusieurs mises a jour. Des versions du code WIEN

original ont été développées.

Le code WIEN2k est un programme de calcul de la structure électronique des solides dans le
cadre de la Théorie de la Fonctionnelle de la densité (DFT) basé sur la méthode FP-LAPW. Les
différentes étapes de ce programme sont montrées dans la figure (II-1) le calcul se fait on trois

Stapes :

I1.6.1. 1nitialisation :
Le code WIEN2k est consisté a exécuter une série de petits programmes auxiliaires :

¢ La création du fichier case.Struct que contient la paramétre de réseau, les rayons Muffin-tin et
la structure cristalline.

e NN : est un sous-programme qui donne les distances entre plus proches voising, qui aide a
trouver le rayon atomique de la sphere MT.

o [.ASTART : est un sous-programme qui génére les densités atomiques et détermine comment
les différentes orbitales sont traitées dans le calcul de la structure de bandes, comme des états
du cceur avec ou sans orbitales locales.

o SYMMETRY : Il génére les opérations de symétrie du groupe spatial.
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o KGEN: Il génére des points spéciaux dans la zone de Brillouin.

o DSTART: Il génére une densité de départ pour le cycle SCF par la superposition des densités
atomiques.

11.6.2. Calcul SCF :
Le cycle auto-cohérent est initialisé et répété jusqu’a ce que le critére de convergence soit

vérifié. Ce cycle s’inscrit dans les étapes suivantes

o LAPWO: Calcul le potentiel a partir de la densité calculée par LSTART.

o LAPWI: Calcule les valeurs propres et les vecteurs propres.

o LAPW2: Calcule les densités de valence.

o LCORE: Calcule les états du cceur.

o MIXER: Mélange les densités d’entrée et de sortie.

I11.6.3. Calcul des propriétés :

e OPTIMISE : Ce programme détermine 1’énergie totale en fonction du volume qui sert a
calculer le parameétre du réseau, le module de compressibilité et sa dérivée.

e TETRA : Ce programme calcule la densité d’état totale et partielle

¢ SPAGHETTI : Ce programme calcule la structure de bandes.

e OPTIC : calcule les propriétés optiques.
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I ————,

N( l ; [ symmETRY: |
NN: LSTART: : DSTART:
calcul atomique < "
Vérifier le non ) Fichier struct superpom.tn(:tn
W =LnWu o ; des densités
chevauchemen \ p fichier d’entrée |
; 4 : N
t des sphéres P ——— L p ]
atomiques Y
fichier d’entrée [ KGEN: )
J r
] '
Génération
de la maille k
J
[
- v %
LPAWO:
V2V, =-8rpPoisson
v_@mLDA
[ V=V +V, }
V Vs
LPAWI: LCORE: calcul atomique
(_ 4 +V)¥k =E,y, Hy, =E, v,
LPAW?2: —¢ Pud
Pt = D ViVe
Y MIXER:
Pocw = Paia ®(pval + Pm)
Poal

Figure (I11I-2):Les programmes du calcul auto-cohérent du code WIEN2k.
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II1.1. Introduction:
Dans ce chapitre, nous présentons et discutons les résultats de nos calculs telles que les
propriétés structurales, ¢lectroniques des matériaux BX (X : N, P et As). En utilisant la méthode

(FP-LAPW). Le potentiel d’échange et de corrélation a été traité par I"approximation LDA et
GGA.

I1.2. Détails de calcul :

Dans ce travail, nous avons utilisé la méthode des ondes planes augmentées et linéarisées
avec un potentiel total (FP-LAPW) [1], dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la
densité (DFT) [2] implémentée dans le code WIEN2k [3], Le potentiel d’échange et de
corrélation est déterminé par I"approximation de la densité locale (LDA) [4] et ’approximation
du Gradient Généralisé (GGA) [5], Les densités électroniques et les potentiels sont développés
en combinaison harmoniques sphériques a I'intérieur des sphéres muffin-tin jusqu’a 7 =10 et
en de série de Fourier dans la région interstiticlle.

Les composés BN, BP et BAs se cristallisent dans la structure zinc-blende, les

configurations électronique des atomes sont montré dans le tableau (III-1).

Tableau (ITI-1) : les configurations électroniques des atomes B [N, P etAs,

Les configurations Electroniques des atomes

°B 15257 2p'
N 15°25°25
Bp |ve Bs?3p°
B As [ar B 4s?4 p?

Les rayons Muffin-tin sont choisis de telle sorte que les sphéres ne chevauchent pas, ils

sont : 1.2, 1.5 bohrpour B et N respectivement du composé BN et 1.5, 1.8, 2 bohr pour B,

P et As respectivement des composés BP et BAs .
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Pour obtenuir de bons résultats, nous avons calculer la variation de L'énergie totale de
chaque composé en fonction de nombre de points £ (Nkpt), figure (III-1), on a trouvé que la

variation de I’énergie est presque négligeable lorsque Nkpt=47 dans la zone réduite de

Brillouin qui correspond a ( 10x10x10) dans la zone de brillouins. On a aussi calculer la

variation de L'énergie totale de chaque composé en fonction de paramétre R, *X (R, est
le plus petit des rayons MT et X__ le vecteur d’onde plane qui contréle la taille des bases),

figure (II1-2). On trouve que la valeur R, *K__ =8 donne une bonne convergence pour les

composés BP, BAset R_*K =7 pour BN.
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BN

-158.23863

-158.23866

-158.23869

Energie{Ry)

-158.23872

-158.23875

-731,33560

-731.33570

S -T31.33580

&
§-731.3359o
=]

4|

-731.33600

-731.33610

~4565.39690
-4565.39700

—

-4565.39710

eRy

B 4565.39720

Ene;

-4565.39730

-4565.39740

-4565.39750

Figure (II1-1): la variation de 1’énergie totale en fonction de Nkpt pour les matréiaux BN , BP et

BP

BAs.
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-158.23740 —

-158.23770 —
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Energie(Ry)
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-158.23890 —

-731.33480 —
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=
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Figure (II1-2) : la variation de I’énergie totale en fonction de Rmt*Kmax pour les matréiaux

BN, BP et BAs.
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II1.3. Les propriétés structurales des composés BN, BP et BAs:
Pour déterminé les propriétés structurales de 1’équilibre statique il faut savoir le parametre

du réseau a l'équilibre a,, le module de compressibilité B et sa dérivée 5 .ces quantités sont

obtenus par I’ ajustement de 1’énergie totale a 1’aide de 1’équation d’état de Murnagan [6] :

.
Yo
B_V["j

E.(v) = = T 1|+ cst W1
le module de rigidité donne par la relation suivante :
2
B-vZlEt 111-2)
ov?

v, est le volume d'équilibre.
V la volume donne par la relation suivante :

( B,Pf (I1-3)
V= 14—

B 1a dérivé du module de rigidité.

Nous avons étudié la variation de 1’énergie totale en fonction de volume pour les
composés binaire BN , BP et BAs utilisant 1’approximation LDA et GGA | les résultats sont
donnée dans les figures (III-3), (III-4) et (III-5), dans le tableau (III-2) nous résumons nos
résultats calculés et les comparés avec ceux obtenus avec d’autres calculs. nous avons comparé
nos résultats avec les valeurs expérimentale et avec autres calculs théoriques, on remarque que le
parametre de réseau obtenue par LDA est sous-estimée de 0.8%,0.9% et 0.8% par rapport les
valeurs expérimentales pour les composés BN, BP et BAs respectivement, a autre fagon les

résultats par GGA est sur estimée de 039% . 02% et 07% par rapport ou résultats

expérimentales pour les trois composés BN , BP et BAs respectivement.
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Energie(Ry)

Energie(Ry)

Figure (II1I-5): la variation de 1’énergie totale de
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Figure (I11-3): la variation de 1’énergie totale de composé BN en fonction du volume.
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Tableau (II1-2) : le paramétre de réseau a, et le module compressibilité B et sa dérivée pour les

trois composés BN |, BP et BAs.

_ a,(A%) B (GPa) B’
Matériaux
Expérimentale 3.615% 4000 40
BN
LDA GGA LDA GGA LDA GGA
Nos calculs 3.584 3.627 404.411 374.202 3.656 3.583
Autres calculs 3.530¢ 3.593 : 417.44°* 376° 3.7807 3.86°
3.606° 5528 367" 368° 3.100% 330°F
3.560 3.649° 353 ¢ 3668 36619 291¢
3.584¢ 3.576 401.7¢ 397" 3.61h
Expérimentale 3.358¢% 170° 351°
BP
LDA GGA LDA GGA LDA GGA
Nos calculs 4.493 4.550 175.824 161.820 3.914 3.775
Autres caleuls 4558 ° 4546% 165 ° 170 3.320*  3.07F
4425° 45304 166 1527 3770* 437
i 917 165.8° 3.760" 3774 ¢
4475 4499 © 15281
451 & 172! 172% ek
BAs Expérimentale 4777 173° 3.49°
LDA GGA LDA GGA LDA GGA
Nos calculs 4736 4812 147.221 131.405 4222 4039
Autres calculs 4668 " 4784 "% 1453° 1371 3870% 349
4777 " 4596™ 145! 149.387 49 3.8¢
4728 ¢ 4722°¢ 144 141 ° 3.12°
4680" 165 ®
dréférence [3] Lréférence 7] K référence [1s]
b référence [10] & référence [13] I référence [11]
“référence n12] Eréférence [14] ™ référence 19]
4 péférence [15] ?référence [16] " référence [20]
“référence [9 I référence 17] °référence [21]

En général, on constate que nos résultats sont en bon accord avec les valeurs expérimentales

et les valeurs théoriques disponibles.
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II1.4. Les propriétés électroniques des composés BN, BP et BAs:

1I1.4.1. Les structures de bandes:

Les composés BN, BP et BAs appartiennent au groupe III-V qui se cristallisent dans la
structure zinc-blende, les calculs des structures de bandes de ces matériaux selon cing lignes de

haute symétrie incluant les points (JJ/,L,I, X ¢t K ) dans la premiére zone de Brillouin on été

effectués en utilisant le paramétre de réseau d’équilibre.

Les figures (I11-6), (III-7) et (III-8) représente les structures de bandes électroniques par

les deux approximations LDA et GGA, pour les composés BN , BP et BAs respectivement :

/N
IS N

H_}'ﬂ

Energie(eV)
o
|
|
1
|
!

1
th
I

15 ;\ /___,._.-
“-f L r X W K
Vecteur d'onde

15

10

Energie(eV)
[}

-5

V;\L\ r /X_-’-—W

\

Vecteur d'onde

Figures (IT1-6) : structure de bande de composé BN
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GGA
R —.Y
15—/\
02 0——————- e i e e ———————-E -Q 0—-—-—-—- e i e S ———————-EF

-10

BVAAN
[
[

r
Vecteur d'onde

Figures (I11-7) : structure de bande de composé BP .
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/N
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N
\

N &
2 3,
T o = REREI
29 go
L Q
=]
a3 5
-5 \/
. I
=10+
_15 |
L r X W K r W K
Vecteur d'onde Vecteur d'onde

Figures ((ITI-8) : structure de bande de composé BAs.

A partir des figures au-dessus nous remarquons que la structure de bandes des composés
BN, BP et BAs posseédent un gap indirect dans la direction]’ = X, le maximum de la bande de
valence se situe au point [ et le minimum de la bande de conduction se situe au point X . Les

résultats obtenus des largeurs des bandes interdites £, pour les trois composés sont donnés dans

le tableau (I1I-3) et sont comparés avec ceux obtenus expérimentalement et théoriquement.
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Tableau (II1-3) : Largeur de la bande interdite calculée BN, BP ¢t BAs.

matériau I.a bande interdite E,. (eV)
LDA GGA Expérimentale
BN Nos caleuls 4385 Nos calculs 4.456 6f
d
Autres calculs 45" Autres calculs  4.45
BP Nos caleuls 1154 Nos calculs 1.256 28
Aufres edleile 15Y Autres calculs 1.302 °
BAs Nos calculs 1108 Nos calculs 1.199 067"
Autres calculs 1,25° Autres caleuls 1.23¢

*référencei]
b référenceio]
¢ référencefz4]
d Rétférence[n

®référence [13]
fréférence[zz]

& référence[2s]
& référence[zs

I11.4.2.1.a densité d’états totale et partielle de chaque matériau :

++ Pour le composé BN:

9 et III-10 par les deux approximations LDA et GGA:

Dos(etats/eV)

—
Ln

—

0.5

La densité d'états totale (Dos) et partielle de I'élément 'équilibre sont montrées la figure III-

LDA GGA
2
—m| |
15
%\ -
2 5L
$
& L
A
05—
| | ) | I ) L | ple | 1 | 1 | I 1 1 |
-15 -1¢ -5 0 5 10 -15 -10 -5 0 5 19
Energie(eV) Energie(eV)

Figure (II1-9) : 1a densité d’états totale de BN par LDA ¢t GGA.
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Figure (II1-10) : l1a densité d’états partielle de BN par LDA et GGA.

A partir des figures ci-dessus nous pouvons distinguer a partir de 1’origine des énergies &, ,

deux régions de valence.

La premiére région de valence (la partie basses des bandes de valence) est dérivée des états s

d’atome (N) et une faible contribution des p de méme atome.

La deuxieme région de valence correspond aux états p de 1’azote (N) avec une faible

contribution des états p et s de 1’atome de bore.

La troisiéme région au-dessus de correspond aux états p des atomes (B) et (N)
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++ Pour le composé BP :
Dans les figures au-dessous sont représentées la densité d'états totale (Dos) et partielle de
I'élément 1'équilibre sont montrées la figure (III-11) et (III-12) par les deux approximations

LDA et GGA:

LDA GGA
= 3
3 -
- 25
25 L
- 2+
L (]
i e % L5
1+ A T
0.5 /’\1 05— /\I\
ol — WL WS L L T, B
Energic(eV) Energie(eV)
figure (I11-11) : la densité d’états totale de BP par LDA et GGA.
LDA GGA
04— — 4 =
; ==
03— 03
o2 oz|-
T M T
G ; LNy Y [ . . B . T/ | . X
04— —— 04
o |
o 03 ; 0.3
-l s
\g/ 02~ '§o 0.2
5 0.1 IEI 0.1
o L e P /A I R 0 :
0.5 — 3:113 018~
0.4 £ .15~
Y N 012
- 0.00 [
o2 0.06 —
0.1 F 0.03 -
e . I H 10 o=
Energie(eV)

figure (ITI-12) : la densité d’états totale de BP par LDA et GGA.
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D’aprés la densité d’états totale et partielle du composé BP, figure (III-11) et figure (I1I-

12) nous pouvons remarque que :

e La premicre région de valence au voisinage de -15 eV correspond aux états électroniques s et
p de (P) avec une faible participation des états électroniques s et p de (B).

e La deuxiéme région de valence au voisinage de -9 eV est formée principalement des états
electroniques p de Phosphore (P) et une contribution des états s et p de [’atome de Bore.

e Laderniére région de conduction, correspond aux états s et p des atomes (B) et (P).

<+ Pour le composé BAs :
La densité d'états totale (Dos) et partielle de I'élément I'équilibre sont montrées la figure (I11-

13) et (IlI-14) par les deux approximations LDA et GGA:

LDA GGA
it st
25— 25+
2 % 2
2
I £
15— %1.5 =
Q
i A
1- 1+
0 05
0 | L | L | L L | i | i 0 | I | 1 | L ! | I | !
-15 -10 -5 0 5 10 -15 -10 -5 0 5 10
Energie(eV) Energie(eV)

Figure II1-13 : la densité d’états totale de BAs par LDA et GGA.
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Figure ITI-14 : la densité d’états partielle de BAs par LDA et GGA.

A partir des figures ci-dessus nous pouvons distinguer a partir de I"origine des énergies £, ,

deux régions de valence.

o la premicre région de valence est dérivée des états s d’atome (As), avec une faible
contribution de s et p de I’atome bore.

e La deuxiéme région de wvalence correspond aux états p d’atome (As) avec une faible
contribution des états p et s de I’atome de bore (B).

e Latroisieme région de conduction, correspond aux &tats s ¢t p des atomes (B) et (As) et une

faible participation des états d de (As).
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Conclusion générale

Conclusion générale

Le but principal de ce travail est 1’étude des propriétés structurales et électroniques des
composés binaires a base de Bore BN, BP et BAs qui se cristallisent dans la structure Zinc-
blende.

Le calcule a été réalisé par la méthode linéaire des ondes planes augmentées a potentiel
total (FP-LAPW), dans le cadre de la théorie de le code wien2k, en utilisant les deux
approximations : ’approximation de la densité locale (LDA) et I"approximation du gradient
généralisée (GGA).

Le paramétre de réseau, le module de compressibilité ainsi que sa dérivée des composés
binaires sont calculés et comparés avec les résultats expérimentaux et ceux obtenus par d’autres
calculs.

Les résultats obtenus sont en bon accord avec les résultats expérimentaux et d’autres
valeurs théoriques disponibles

Les structures de bande ainsi que les densités d’états totales et partielles calculées indiquent

qu’a I’équilibre les composés BN, BP et BAs possedes un gap indirect au point X.
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