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Abstract 

        In this work, we studied   the structural, electronic and elastic properties of ScN, using 

the FP-LAPW linear plane wave method based on the density functional theory (DFT). The 

exchange correlation potential was determined by two approximations: the local density 

approximation (LDA) and Wu-Cohen generalized gradient approximation (WC-GGA), 

implemented in the wien2k code.  

        The structural properties are determined from the lattice parameter, the bulk modulus and 

its pressure derivative. The results are in good agreement with the theoretical and 

experimental available results. 

         The band structure and the density of state (DOS) show that binary compound ScN has 

an Indirect gap (ΓX) obtained from the application of MBJ approximation which works to 

modify the energy rings. The obtained values are in perfect agreement with the theory. 

Obtained results of the marinate study of the compound have yielded acceptable and 

reasonable results from the calculation of the elastic constants. 
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Résumé 

       Dans notre travail nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques et 

élastiques de Scandium de nitrogène (ScN), en utilisant la méthode linéaire des ondes planes 

augmentées à potentiel totale (FP-LAPW) qui est basée sur la théorie de la fonctionnelle de la 

densité (DFT). On a déterminé la potentiel d’échange et de corrélation par deux 

approximations : L’approximation de la densité locale (LDA) et l’approximation Wu-Cohen 

du gradient généralisé (WC-GGA) implémentées dans le code wien2k.  

Les propriétés structurales sont déterminées à partir du paramètre de réseau, les résultats 

obtenus du paramètre de maille et du module de compressibilité et sa dérivée sont en bon 

accord avec les résultats théoriques et expérimentaux disponible. 

       Les structures de bandes et la densité d’états DOS montrent que le composé ScN a un 

gap indirect (ΓX) par l’utilisation de l’approximation MBJ. 

      L’étude des propriétés élastiques de ce composé nous a mené à de bons résultats qui 

sont en bon accord avec ceux disponibles dans la littérature. 

Mots clé : 

ScN, FP-LAPW, propriétés structurales, propriétés électronique, propriétés élastique 

 

 

 

  

 

 

 

 

 



 

 

 ملخص

 (ScN)انعًم قًُا تذساسح انخصائض انثُيىيح و الانكرشوَيح و انًشوَيح نهًشكة سكاَذيىو انُرشوخيٍ زاه في             

ح انكثافح يَظشيح دان عهى اعرًادا (FP-LAPW)في كًىٌ كهي  انًرزايذج خطيانك تاسرخذاو طشيقح الايىاج انًسرىيح ور

DFT) (  انًذيدح في تشَايحwien2k .حيث اسرعًهُا ذقشية كثافح  كثافح انًحهيح()حساب كًىٌ انرثادل و الاسذثاط  ثى

 .(WC-GGA)و ذقشية انرذسج انًعًى   (LDA)انًىضع

قح يع انُرائح انًحصم عهيها يرىافذى ذحذيذ انخصائض انثُيىيح يٍ ثاتد انشثكح ويعايم الاَضغاطيح و يشرقره.              

 انًراحح. انُرائح انُظشيح وانردشيثيح

وخذَا اٌ ايٍ   ةعشفح طثيعح انًشكيحيث اسرطعُا  (DOS)انحانح  وكثافحانطاقح  اختُيح عصات خلال ذحذيذيٍ             

 انًحصم عهيها . فانُرائح   MBJذى انحصىل عهيها يٍ خلال انرقشية (ΓX)غيش يثاششج  ا فدىجنذيه ScN انًشكة

 في ذىافق يع انُرائح انُظشيح.

اَطلاقا يٍ حساب ثىاتد  يع انُرائح انُظشيح انًراحح انًشكة اعطد َرائح يقثىنح و يعقىنحنهذا   انًشوَيح انخىاصدساسح 

 .انًشوَح

 : كلمات مفتاحية

 انخصائض انًشوَيح , الانكرشوَيحانخصائض   ,انخصائض انثُيىيح ,طشيقح الايىاج انًسرىيح انخطيح  ,سكاَذيىو انُرشوخيٍ
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                                       Introduction général  

L’étude des propriétés de matériaux à un intérêt particulier sur le progrès 

technologique et industriel dans les différents domaines de la physique. Elle dépend du 

développement de nouveaux matériaux intéressants qui sont les semi-conducteurs [1,2] 

Les semi-conducteurs sont des matériaux qui possèdent une conductivité électronique 

entre les métaux et les isolants. Il existe plusieurs matériaux des semi-conducteurs comme les 

semi-conducteurs de Nitrure III, qui ont démontré leurs nombreux avantages pour les 

dispositifs optoélectronique, et électronique (les diodes, laser (LD)…) le Nitrure d’aluminium 

(AIN), et les autres Nitrure du groupe III (GaN, InN) et ScN. 

Dans ce travail nous avons déterminé les propriétés structurales, électroniques et 

élastiques du composé binaire qui est le Scandium de nitrure (ScN), qui se cristallise dans la 

structure NaCl. Le choix de Nitrure de Scandium (ScN) est dû à ses propriétés qui sont 

proches de celles des nitrures d’éléments III traditionnels. Ces propriétés ont lui a donné un 

grand intérêt pour son utilisation dans de nouveaux alliages de nitrure et pour les solutions 

solides de Sc-A-N, où A est Al, Ga ou In, principalement destiné aux applications optiques et 

électroniques. 

Le Scandium de Nitrogène ou de nitrure (ScN) est un matériau de transition, il partage 

certaines propriétés physique : sa haute dureté (H=21Gpa) [2], sa résistance mécanique et sa 

stabilité à haute température (2600c°) [3]. Le ScN cristallise dans plusieurs structures, parmi 

ces structures : NaCl (B1), CsCl (B2), NiAs ZB (B3) et Wurzite (B4), mais la structure la plus 

stable de ce composé est la structure NaCl. 

Les premiers travaux théoriques ont suggéré que le ScN était un semi métal [3- 5] 

mais d’autres travaux de Abou-Jaferet al [4] ont montré que le ScN est un semi -conducteur 

du gap indirect qui est calculé l’énergie du gap de ScN dans la phase de rocksalt est utilisant 

la méthode FP-LAW (la méthode de linéaire des ondes planes augmentées) avec les 

approximations suivant : l’approximation da la densité locale (LDA), l’approximation des 

gradients généralisé (GGA). 

Ce travail a pour but de contribuer à la détermination des propriétés structurales, 

électroniques et élastiques du Scandium de Nitrogène (ScN) et comprend trois chapitres :  
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Une introduction générale permettant de se localiser dans le contexte d’études. Dans le 

premier chapitre nous présentons les concepts de base de la théorie de la fonctionnelle de la 

densité (DFT). 

Le deuxième se focalisera sur le formalisme de la méthode linéaire des ondes planes 

augmentées à potentiel total (FP-LAW) et se termine par une brève étude de la littérature sur 

le code WIEN2K. 

Dans le dernier chapitre nous exposons les résultats concernant les propriétés structurale, 

électronique et élastique du composé étudié ScN. 

Nous terminons et résumons l’essentiel de cette étude par une conclusion générale. 
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I.1.Introduction: 

       Un système cristallin est constitué de plusieurs particules où il y a des interactions entre 

les charges positives et les charges négatives, en principe ce système peut être déterminé à 

l’aide de la résolution de l’équation de Schrödinger qui s’écrit sous la forme[ ] 

 EH                                                                                                                             (I - 1) 

nneenene VVVTTH                                                                                              (I - 2) 

Où:    
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i; j: coordonnées des électrons, k et l coordonnées des noyaux, km  la masse des noyaux 

considéré. im  est la masse des électrons, ir  et kr sont respectivement les distances entre noyau, 

électron. 

    La résolution de l’équation de Schrödinger est complexe et très difficile pour un système de 

plusieurs corps en interaction donc pour traiter ce problème il faut faire des approximations. 

I.2. L’approximation de Born-Oppenheimer : 

Max Born et Robert Oppenheimer [7] ont proposé une approximation pour résoudre 

l’équation Schrödinger qui se base sur le fait que la masse d’un noyau quelconque est 
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nettement supérieur à celle de l’électron, c'est-à-dire qu’elle néglige l’énergie cinétique du 

noyaux et l’énergie potentille noyaux-noyaux devienne une constante (le mouvement des 

noyaux par rapport aux électrons peut être négligé) 

Alors nous donnons un nouveau Hamiltonien :  

 

 

Où est : 

nnV  = cstC  
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Donc l’équation de Schrödinger s’écrite sous la forme suivante : 
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Mais cette approximation ne suffit  pas pour résoudre l’équation de Schrödinger à couse de la 

dépendance des mouvements des électrons.  

I.3. L’Approximation de Hartree (les électrons libres) :  

Cette approximation a proposé en 1927 par Hartree [8] qui est basée sur l’hypothèse  

d’électron libre qui ne tenir pas compte les interactions entre les électrons et les états de spin. 

L’Hamiltonien de chaque électron est : 

   iiiiii rVrU
m

H  2

2

²
                                                                                            (I – 7) 

Où : 
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                                                                                                           (I – 9)    

 ii rU : Potentiel produit par les noyaux.  

 ii rV : Le potentiel des noyaux produit par les autres électrons.  
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                                                                                                                            (I – 10) 

E : L’énergie total du système  

Donc l’équation de Schrödinger s’appelée l’équation de Hartree dans cette partir de proche  
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L’équation de Hartree est simple mais elle ne respecte pas le principe d’exclusion de Pauli[ ], 

ce qui impose à la fonction d’onde d’être antisymétrique par rapport à l’échange des 

coordonnées de particule mise en jeu. 

I.4. L’approximation de Hartree-Fock : 

Hartree et Fock  ont montré  qu’en exprimant la relation de Hartree à l’aide d’un déterminant 

de Slater. 
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Où :
!

1

N
 est la constante de normalisation.   

Alors l’équation de Hartree –Fock s’écrite : 
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Dans cette approximation l’énergie total du système est définie comme une fonctionnel de 

fonction d’onde antisymétrique, elle prend en compte l’échange et aussi l’interaction 

coulombienne dans l’hamiltonien. Mais malgré le terme d’échange cette approximation ignore 

la corrélation qui existe entre les électrons.  L’inclusion de cette corrélation et faite par la 

théorie de la fonctionnel de la densité. 

I.5. La théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) : 

Cette théorie fut introduite au milieu des années soixante par Hohenberg et Kohn  10 qui est 

basée sur les deux théorèmes ou toutes les propriétés de l’état fondamental d’un système sont 

des fonctions d’une seule densité électronique. 

- Le premier théorème de Hohenberg et kohn prouve que pour tout système de 

particules en interaction l’énergie totale de l’état fondamental E est une fonctionnelle 

unique de la densité de particules  r ; avec un potentiel extérieur  rVext donné.  

La fonctionnelle de l’énergie total de l’état fondamental s’écrit comme suit :      

   rEE                                                                                                               (I-14) 

      )(²'
'

)'()(
² rEdr

rR

rZ
edrdr

rr

rr
eTrE xc

k k
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                                 (I-

15) 

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

indépendant dans un potentiel effectif 

  drrn
m

T ii

i

i  2*

2

²
 


                                                                                 (I-16) 

- Le deuxième théorème de Hohenberg et Kohn découle du fait que, la fonctionnelle de 

l’énergie total de tout système a plusieurs particules possède un minimum qui 

correspond à l’état  fondamental et à la densité de particules de l’état fondamental. 

Alors :  

    EE min0                                                                                                                  (I-17) 

I.5.1. Les équations de Kohn et Sham : 

Kohn et Sham [  ] ont montré que pour tout système réel composé de N électron en 

interaction il existe un système de N électron non interagissant soumis chacun à un potentiel 
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extérieur effectif   rVeff  qui remplace à potentiel extérieur  rVext  mais générant la même 

densité. 

Le potentiel effectif  rVeff  s’écrit sous la forme : 

     rVrVrV xcceff                                                                                                         (I – 18)  

Où : 

 rVc : Le potentiel colombien.  

xcV : Le potentiel d’échange et corrélation des électrons.   

 
 

 





rR

Z
edr

rr

r
erV

k

k
c ²

'

'
                                                                                   (I – 19)    

  
 r

rE
V xc

xc



                                                                                                                 (I – 20) 

Alors  l’hamiltonien du système  s’écrit comme suivant : 

 i
n

i

eff

N

i

ri rV
m

H 






11

2

2

²
                                                                                             (I – 21) 

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

  La fonction d’onde de l’état fondamental se décrit exactement par une fonction d’onde 

antisymétrique par rapport à l’échange, donnée par un déterminant de Slater des spins 

orbitales mono électroniques )(ri appelées orbitales de Kohn –Sham, Donc l’équation de 

Schrödinger résultante à une particule s’écrit alors sous la forme de l’équation de Kohn et 

Sham  

                                           

 
        rrrrV

rR

Z
edr

rr

r
e

m
iii

k

xc

r

k

i 






















  ²

'

'

2

² 2

                            

(I – 22)

 

Où : i=1, …………………, N 
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La densité électronique de l’état fondamental s’écrit : 

   
2


N

n

n rr                                                                                                                 (I – 23) 

A partir du système fictif et des deux théorèmes de Hohenberg et Kohn nous écrirons la 

fonctionnelle de l’énergie de Kohn et Sham sous la forme suivante: 

       drrVrEE estHKKS                                                                                         (I – 24)  

          xcHHK EdrrrVTE  2

1
                                                                         (I – 25) 

Avec :  T  l’énergie cinétique du système et HV   le potentiel de Hartree qui permet de 

calculer l’énergie d’interaction entre les électrons. 

 xcE : la fonctionnelle d’échange et corrélation.  

On remarque que les équations (I-18) et (I-21) et (I-22) sont connues sous le nom des 

équations de Kohn et Sham avec l’énergie total KSE  résultante. Ces équations sont 

indépendantes de toute approximation sur la fonctionnelle   rExc   
 
donc il est impossible de 

donner exactement l’énergie d’échange et de corrélation. Alors il est très important de faire 

des approximations en donnant des formes simples à xcE
[12] 

I.5.2.1. L’approximation de la densité Local (LDA) : 

L’idée de l’approximation de la densité local  13 est de considérer l’échange-corrélation 

comme une quantité local définie en un point r. dépendant faiblement des variations de la 

densité autour de ce même point r. cette approximation est la base de toutes les fonctionnelles 

d’échange -corrélation moderne et peut- être définie comme suit :  

    rrdrE xc

LDA

xc 
3

                                                                                                  (I – 26) 

Il existe également une version de LDA qui permet de prendre en compte le spin électronique, 

c’est l’approximation de la densité de spin local LSDA ou l’énergie d’échange et de 
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corrélation xcE  devient une fonctionnelle des deux densités de spin haut et bas  14

         3,, drrrrE xc

LSDA

xc                                                                             (I – 27) 

Avec : 

    rr xcxc  
                                                                                                                                       (I – 28) 

xE : est la densité d’énergie d’échange – corrélation. 

I.5.2.2. l’approximation du gradient général  (GGA) : 

La plus grande source d’erreur de la LDA provient de l’énergie d’échange qui est souvent 

sous- estimée tendus que l’énergie de corrélation est souvent surestimée même si en valeur 

absolue (sa contribution à l’énergie total est plus petite).les corrections introduites a la LDA 

reposent sur l’idée qui consiste à tenir en compte la variation locales de la densité. Pour cette 

raison le gradient de la densité électronique a été introduit conduisant à l’approximation des 

gradients généralisé (GGA) dans le quelle l’énergie d’échange et de corrélation est une 

fonction de la densité électronique et son gradient  15  

       3, drrrrE xc

GGA

xc                                                                       (I - 29)

    3,,,, drfEGGA

xc  
                                                                            (I – 30) 

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

La résolution des équations de Kohn et Sham se fait d’une manière interactive  (self-

consistante) en utilise un schéma  d’interaction auto- cohérent illustré par l’organique de 

figure (I-1). 

 On commence par injecter la densité de charge initial  rint  ensuit la nouvelle densité de 

charge  rsort  qui est construite avec les valeurs propres de l’équation séculaire en utilisant 

la densité de charge totale   r  et calculer le potentiel pour résoudre les équations de Kohn – 

Sham et déterminer fE et calculer  rsort  comme le schéma ci-dessous. 
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                                          Non                                             Oui  

 

Figure (I-1) : le schéma de calcul self- consistent de la fonctionnelle de la densité pour la 

résolution des équations de Kohn et Sham 

 

 

𝜌𝑖𝑛𝑡 𝑟  

Calculer V 𝑟  

La résolution des équations d’ KS 

Déterminer  𝐸𝑓 

Calculer 

𝜌𝑠𝑜𝑟𝑡 𝑟  

     Converger ? Stop 
Mélange de 

𝜌𝑖𝑛𝑡 𝑟 𝑒𝑡𝜌𝑠𝑜𝑟𝑡 𝑟  
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II.1. Introduction : 

L’étude des différentes propriétés de la matière, comme l’énergie de cohésion la densité de charge et 

la détermination des structures de bandes ……. etc. est l’un des problèmes les plus ardus. Cependant, 

il y a plusieurs méthodes de calculs avec lesquelles on arrive à simuler ces propriétés et notamment la 

structure électronique des solides 

II.2.La méthode des ondes planes augmentées(APW) : 

La méthode des ondes planes augmentées (APW) [     ] a été développée par Slater en 1937  [  ]. 

Le but de cette méthode est : la solution de l’équation de Schrödinger pour un potentiel constant est 

une onde plane, tandis que pour un potentiel sphérique une façon de décrire  un potentiel cristallin de 

type Muffin-Tim (M-T) (les figure (II-1) et (II-2) est donc de diviser l’espace en deux régions) : 

- Une première région (S) constituée de sphères centrées sur chaque site atomique dans la 

quelles les fonctions d’onde seront basée sur des fonctions radiales 

- Une seconde région (I) dite interstitielle, se situant entre les atomes et pour laquelle les 

fonctions de bases sont des ondes planes 

 

 

 

 

 

   

 

 

Figure (II-I): le potentiel muffin-tin [19]. 

Donc le potentiel  Muffin – Tin prend la forme suivante :    

 rV
 





cteC

rV
              

r

r

MT

MT

R

R




                                                                                                       (II –1) 

                                                                                           (I) 

Sphère 

MT 

Sphère MT   

                       (s) 

           

Région interstitielle 

Région sphérique 
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Les fonctions d’onde du cristal son développés dans des bases différentes, selon la région considérée. 

Des solutions radiales de l’équation de Schrödinger à l’intérieur de la sphère MT et des ondes planes 

dans la région interstitielle. 

Donc les deux régions sphérique et interstitielle sont définies par la fonction d’ondes suivante :

 
 

   











 

lm

lmllm

G

rKGi

G

rYrUA

eC
r

2/1

1

                                                                                                 (II – 2)            

Ω: le volume de  la cellule élémentaire.  

GC et lmA  : sont les coefficients de développement en ondes planes et en harmoniques sphériques lmY  

respectivement. 

R :  la position en coordonnées polaire à l’intérieur de la sphère.  

K: le vecteur d’onde de zone de Brillouin irréductible. 

G: le vecteur de l’espace réciproque. 

lmY : les harmoniques sphériques.    

 lm  : L’index du moment angulaire. 

 rU l : une solution numérique de la partie radiale de l’équation de Schrödinger qui s’écrit sous la 

forme  

     0
)1(

22

2













 rrUErV
r

ll

dr

d
ll

                                                                                     (II – 3) 

lE : l’énergie de linéarisation.  

 rV : le potentiel Muffin-Tin. 

Les coefficients lmA doivent être développés en fonction des coefficients GC  des ondes planes 

existantes dans la région interstitielle : 
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   GkYRgkjC

RU

i
A a

lmal

G

G

al

l

lm 


 2/1

4
                                                                             (II – 4) 

lj : sont les fonctions de Bessel à l’ordre l. 

II.3. La méthode linéaire des ondes planes augmentées (LAPW) : 

La présence d’asymptotes dans la méthode APW était le principal inconvénient néanmoins elle 

fonctionne au mieux pour les systèmes simples avec seulement peu de valeurs propres En 1975, 

Ander [  ]  a proposé la méthode dans laquelle il a utilisé des combinaisons linéaires des fonctions 

radiales lu  et leurs dérivées lu
.

 par rapport à l’énergie à l’intérieur des sphères. 

Les fonctions lU   sont définies comme dans la méthode APW. Par contre la fonction lu
.

 doit 

satisfaire l’équation suivante : 

     rrUrrUErV
r

ll

dr

d
lll 













22

2 )1(
                                                                        (II – 5) 

On définit les fonctions d’ondes comme des ondes planes augmentées linéairement  (LAPW) elles 

s’écrivent :  

             

 

   



























 

lm

lmllmllm

G

rkgi

G

rYUBrUA

eC

r
.

2/1

1

            
MT

MT

Rr

Rr




                                                 (II – 6) 

 

Où les coefficients lmB  correspondent à la fonction lU  ils sont de même nature que les coefficients 

lmA  . Alors, la fonction lU  peut être développée en fonction de sa dérivée lU
.

 et de l’énergie lE  

          2
0, llllll ErrUErUrU                                                                               (II – 7)  

Le dernier terme définie l’erreur quadratique énergétique. 
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 Avec cette procédure est moins bonne que celle de la méthode des APW. Les erreurs introduites 

dans le calcul de la forme des fonctions d’onde et de l’énergie de bande sont de l’ordre  2lE ,

 4lE  respectivement. 

Malgré cet ordre d’erreur, les fonctions LAPW forment une bonne base qui permet avec une seule lE

d’obtenir toutes les bandes de valence dans un grand intervalle d’énergie.  

- Dans la méthode LAPW l’énergie des bandes aux points K est obtenue par une simple 

diagonalisation. 

- Le problème de l’asymptote est éliminé par l’introduction de la dérivée de la fonction par 

rapport à l’énergie qui garantit le non découplent des ondes planes avec les fonctions radiales. 

- La base de la méthode LAPW est plus flexible car il y a plus de liberté variation el que dans 

la méthode APW. 

II. 3.1.La synthèse de fonction de base de la méthode LAPW : 

    La synthèse des fonctions de base LAPW consiste à : 

          1-La détermination des fonctions radiales  rU  et leurs dérivées 
.

lU   par rapport à l’énergie. 

          2- La détermination des coefficients lmA  et lmB en imposant la continuité de la fonction d’onde 

et sa dérivée à limite de la sphère Muffin-Tin. 

II.3.1.1. Les fonctions radiales non relativistes : 

Dans ce cas, les fonctions radiales )(rU l sont des solutions de l’équation de Schrödinger avec un 

potentiel sphérique et pour une énergie de linéarisation lE  

     0
²

)1(

²

²













 rrUErV
r

ll

dr

d
ll                                                                                         (II – 8) 

Avec 

 rV : est la composante sphérique du potentiel dans la sphère MT pour l=0. 

La condition aux limites   0rrU l  ayant été appliquée, la dérivée par rapport à l’énergie lE  est  
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       rrUrUrErV
r

ll

dr

d
lll 













.

22

2 )1(
                                                                             (II – 9) 

Les solutions radiales doivent être normalisées dans la sphère MT 

  1² 2

0

 drrU
R

r l

a

                                                                                                                           (II – 10) 

lU est une solution homogène de l’équation inhomogène (II-9) de la forme :  

lll UUEUh 
..

                                                                                                                           (II – 11) 

En utilisant la condition de normalisation (II-11) il apparait immédiatement que la fonction lU  et sa 

dérivée sont orthogonales :  

    1
.

0

22  drrUr
R

Ur ll

a

                                                                                                                  (II – 12) 

La fonction  
.

lU  est normalisée 

   1

2

0

'   drrrUN
aR

ll                                                                                                                   (II – 13) 

La fonction de normalisation peut être remplacée par l’équation suivant :  

        1

.
..

'2 













 aalalala RURURURUR                                                                                        (II – 14) 

Où 

 
 














r

rEU
rEU l

l

,
,'                                                                                                                 (II – 15) 

  
 














E

rEU
rEU l

l

,
,

.

                                                                                                              (II – 16) 
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 Cette équation sert à déterminer numériquement les fonctions  rU l  et  rU l

.

 avec cette 

normalisation on peut développer lU  sous la forme :  

      .........,  EUrUEU lll                                                                                                 (II – 17) 

Avec ce choix la norme de  rU l

.

, soit  
.

rU l , indique l’ordre de grandeur de l’énergie lE , nE  les 

erreurs sur l’énergie de linéarisation sont acceptables selon Andersen quand :                                     

           1
.

 EErU ll                                                                                                                 (II – 18) 

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

      - diviser le domaine d’énergie en fenêtres, et traiter chaque fenêtre séparément avec une énergie 

   appartenant à chaque état 

    - utiliser un développement sous la forme d’orbitales locales (méthode quadratique) 

    - réduire la taille des sphères ce qui revient à réduire la norme du dérivé de  rU l  

Les deux premières options sont les plus utilisées et seront exposées dans la suite 

II.3.1.2. les fonctions radiales relativistes : 

Dans la méthode FP–LAPW, les corrections relativistes sont importantes   uniquement lorsque la 

vitesse de l’électron est du même ordre de grandeur que la vitesse de la lumière. Les effets 

relativistes sont pris en compte à l’intérieur. Et dans la région interstitielle la vitesse de l’électron est 

limitée par le cutoff dans l’espace de K [  ] . Par conséquent les fonctions radiales sont les 

composantes de l’Hamiltonien correspondant : 

   rVmcpcHD  ²1                                                                                                       (II – 19) 

Où: 

C : est la vitesse de la lumière 

p : est l’impulsion  
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m: la masse des électrons  

  et   : sont deux matrices données par : 

   









0

0




      ;      












10

01
                                                                                            (II – 20) 

  : est la matrice de Pauli. 

   sont les vecteurs propres de
DH   , ils s’écrivent à l’aide des deux fonctions   et   














                                                                                                                                       (II – 21)  

  : est appelé la grande composante de la fonction d’onde et   la petite. 

Avec l’équation de Schrödinger conduit à : 

     Vpc                                                                                                                        (II – 22) 

    ²2mcVpc                                                                                                             (II – 23) 

A partir de ces deux équations, on obtient : 

  


 










 




Vp
mV

V
p

m

1

22
1

2

1
                                                                                          (II- 24) 

En utilisant l’approximation : 

²2
1

2
1

1

2 mc

V

mV

V 








 





                                                                                                           (II – 25) 

Où : 

VihVppV                                                                                                                           (II – 26) 

On obtient l’équation différentielle vérifiée par   : 
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4
                                          (II - 27)                                   

Lorsque le potentiel possède une symétrie sphérique l’équation (II_27) devient :  

 








































SL
dr

dV

rCmrdr

dV

CmCm

P
V

m

p
,

1

2

1

482

²
2222

2

24

4 
                                           (II – 28) 

Les deux premiers termes correspondent à l’équation de Schrödinger non relativiste  

Les deux dernières proviennent respectivement de la correction de masse  de Darwin, le dernier 

terme il correspond au couplage spin orbite. À cause de ce dernier terme,    n’est pas plus une 

fonction propre du moment de spin. 

La solution de l’équation de Dirac à l’intérieur de la sphère MT devient 


















krk

nkk

nk
f

g
                                                                                                                      (II – 29) 

Et les fonctions
Kg  et kf  vérifient les équations radiales suivantes : 

  kkk
k f

r

lk
gEV

c
f

dr

df







 


1'                                                                                              (II – 30) 

kkk
k Mcfg

r

lk
g

dr

dg
2' 







 
                                                                                                 (II – 31) 

Où 

 VE
c

mM 
²2

1
                                                                                                                   (II  - 32) 

k  : est le numéro quadratique relativiste donné par i, j. 

 k : L’opérateur de spin. 

 m et C sont la masse et la vitesse de la lumière le traitement des deux équation couplées (II-30) et 

(II-31) donne : 



                      Chapitre II                                                                                               La Méthode linéaire des ondes planes augmentées (FP-LAPW) 

 

            21 

 

k
k

k
k

kkk Eg
CM

gV

r

k
Vg

cM

gV
g

r

ll
g

r
g

M











 








 
24

''

22

''
'"

4

1

4

)1(2

2

1
                                      (II –33) 

Le dernier terme qui représente le couplage spin – orbite et qui dépend de la valeur de  1kk  ou 

  11k  est négligeable dans un premier temps et sera pris en compte par la suite.  

Ainsi, Koelling et Harmon [  ] on présente une technique pour résoudre ces équations avec un 

potentiel sphérique, dans cette technique on utilise une nouvelle fonction :  

'

2

1
kk g

Mc
                                                                                                                                 (II – 34) 

et donner compte tenu de l’équation (II-30) 

  '1
2

1
kkk gk

Mcr
f                                                                                                                (II – 35) 

On négligeant le dernier terme dans l’équation (II-33) et en remplaçant '

kg  par sa valeur on obtient 

l’expression : 

 
  lll gEV

cMcr

ll

r 















1

²2

12 ''                                                                                              (II – 36) 

On remplace l’indice k par l. les équations (II-34) et (II-35) forment un système d’équation couplée, 

on peut le résoudre de la même façon que l’équation radiale standard de Dirac 

Donc l’équation ( II-29 ) devient 
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                                                                                  (II – 37) 

Et l’équation (II-27) s’écrite avec le nombre quantiques l,m : 
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                                                                                            (II – 38) 
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s : est l’opérateur de spin non relativiste (spin-haut, spin-bas)  

Pour faciliter la résolution des équations séculaires relativistes (II-35) et (II-36) Louks  23  définit les 

fonctions suivantes : 
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                                                                                                                                   (II – 39) 

Alors 

ll P
r
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1

2'                                                                                                                            (II – 40) 

   lll PEV
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ll
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2

)1(1
                                                                                                    (II – 41) 

Ces équations peuvent être résolues être numériquement de la même façon que pour l’équation de 

Schrödinger non relativiste à l’aide de conditions à limites suivantes : 
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                                                                                                          (II – 42) 

 Le terme de spin –orbite 








²²4

'

cM

V
 plk   est alors ajouté à l’équation (II-41). La dérivée par 

rapport à l’énergie conduit à des équations semblables à celles du cas non relativiste, soit : 
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                                                                (II – 44) 

On détermine les composantes lg et lf  à partir des solutions de lP  et  lQ  , ces mêmes composantes 

vont être utilisées pour le calcul de la densité de charge et de l’élément de matrice.  
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Ainsi, la quantité 2U  est remplacée  dans l’équation (II-12) par 
22

ll fg   cependant à la surface de la 

sphère, le composante lf disparait et il ne reste plus que le composante lg  et sa dérivée .Les effets 

de spin – orbite sont pris en compte, donc l’équation séculaire de l’Hamiltonien s’écrit à l’aide des 

fonctions de base initiales sous la forme : 
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                                  (II - 45)                             

Où 
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Le deuxième terme dans les équations ( II-42) et (II-44) provient de l’interaction spin– orbite. 

II.3.2. Les coefficients mlA et mlB  : 

Les fonctions de base et leurs dérivées sont continuées aux limites des sphères MT, ceci permet de 

déterminer les coefficients lmA  et lmB  pour chaque vecteur d’onde plane et pour chaque atome. 

Dans la région interstitielle les fonctions de base sont des ondes planes. 
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Les conditions aux limites à la surface da la sphère MT permet d’utiliser un  développement en ondes 

planes de Rayleigh. 
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En tenant compte de la continuité du moment angulaire, on obtient 
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Où: 

     
























































.

.

2

.
.

dr
UdUU

dr
dU

R

RKj
dr

UdRKj
dr

dU

a

l
l

a

anlanll

l                                                                                  (II - 52) 
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 Et compte tenu de l’équation (II-14). Les équations (II-51), (II-53) et (II-54) deviennent : 
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II.4. Représentation de la densité de charge et du potentiel :                 

La solution des équations de Kohn –Sham obtenue par la méthode LAPW se base sur l’utilisation de 

la double représentation des fonctions d’ondes, de la charge et du potentiel. Pour simplifier la 

synthèse de la charge et la matrice Hamiltonienne, la symétrie est exploitée dans le but de réduire 

cette matrice. L’utilisation  des symétries du réseau est nécessaire. Dans la méthode LAPW on ne 

considère que la densité de charge : 

-A l’intérieur des sphères, la densité possède la symétrie du site 

- La densité dans la région interstitielle possède la symétrie du groupe d’espace dans la région 

interstitielle.  

- Les densités sont  identiques à l’intérieur des’ atomes. 

II.4.1. Potentiel d’échange et de corrélation : 

Dans les deux approximations LDA (approximation de la densité locale) et GGA (l’approximation du 

gradient généralisé), le potentiel d’échange et de corrélation est linéaire contrairement au potentiel 

coulombien. Il doit donc être calculé dans l’espace réel ou il est diagonal. 

A chaque point de la maille le potentiel d’échange et de corrélation est calculé, en utilisant la 

transformation de la Fourier rapide (FFT)  24  pour obtenir la représentation de la charge interstitielle 

et par la suit pour transformer xcV de l’espace réel à la représentation d’onde plane. 

La même procédure est appliquée avec des valeurs différentes de   et un potentiel a symétrie 

sphérique à l’intérieur des sphères. 

II.4.2. Le potentiel coulombien : 

La somme du potentiel de Hartree el du potentiel nucléaire le terme coulombien cV (r) est déterminé 

par l’équation de poisson à partir de la densité de charge. 

   rrVc 42                                                                                                                        (II - 59) 
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La résolution de cette équation se fait avec la méthode dit la pseudo charge  25 , basée sur deux 

remarques : 

- La densité de charge est continue elle varie rapidement dans la région sphérique et lentement 

dans la région interstitielle. 

- Dans la région interstitielle le potentiel coulombien dépend à la fois de la charge interstitielle 

et des multiples de la charge. 

II.5. Le code wien2k : 

         Historiquement le code Wein2k a été développé par Peter Balha et Kartheinz Schuratz [  ] de 

l’institut de chimie des matériaux d’université de vienne (Autriche), ce code a été distribué pour la 

première fois en 1990 les versions suivantes ont été Wien 93, Wien 97 et Wien 2k. 

Une application réussite de la méthode FP-LAPW est le programme Wien2k. il a été appliqué avec 

succès pour le gradient du champ électrique [     ] , les systèmes supraconducteurs à haute 

température, les minéraux, les surfaces des met aux de transition [  ] les oxydes non 

ferromagnétiques [  ]  et meme les molécules [  ]. Le code Wien2k [  ] consiste en différence 

programmes indépendants qui sont liés par le C-SHEL.SCRIPT 

Les principaux programmes nécessaires pour faire le calcul auto-coherent sont :  

- La création du fichier case.struct qui contient le paramètre du réseau, les rayons Muffin-tin et 

la structure cristalline.  

- NN : c’est un programme qui donne les distances entre les plus proches voisins, qui aide à 

déterminer le rayon atomique de sphère.  

- LSTART : un programme qui génère les densités atomiques et déterminer comment les 

différentes orbitales sont traitées dans le calcul de la structure de bandes comme des états du 

cœur et états de valence, avec ou sans orbitales local  

 

- SYMMETRY : il génère les opérations de symétrie du groupe spatial, détermine le groupe 

ponctuel des sites atomiques individuels, génère l’expansion LM pour les harmoniques du 

réseau et détermine les matrices de rotation locale 

 

- KGEN : il génère une maille K dans la zone de Brillouin  
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- DSTART : il génère une densité de départ pour de cycle SCF par la superposition des 

densités atomiques générées dans LSTART alors un cycle auto-cohérent et initialisé et répété jusqu'à 

ce que le critère de convergence. 

 Soit vérifié ce cycle s’inscrit dans les étapes suivantes : 

LAPW 0 : génère le potentiel à partir de la densité.  

LAPW 1 : calcul les bandes de valence, les valeurs propres et les vecteurs propres. 

LAPW 2 : calcul les densités de valence. 

LCORE : calcul les états du cœur et les densités. 

MIXER : mélange la densité d’entré et de sortie,  et vérifier le critère de convergence. 
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                       Figure (II-2):Les programmes du calcul auto-cohérent du code WEIN2K[ 32]
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III.1.Introduction : 

            Dans ce chapitre, nous présentons et discutons les résultats de nos calculs tels que les 

propriétés structurales, électroniques et élastiques du composé  ScN qui se cristallise dans la 

structure NaCl. En utilisant  la méthode (FP-LAPW). Le potentiel d’échange et de corrélation 

a été traité par les deux approximations LDA et WC- GGA. 

III.2.Détails de calcul : 

          Nous avons utilisé la méthode des ondes planes augmentées et linéarisées (FP-LAPW) 

[33], dans le  cadre de la théorie de la fonctionnel de la densité (DFT) [34], implémentée dans 

le code Wien 2K [35], le potentiel d’échange et de corrélation est déterminé par 

l’approximation de la densité local (LDA) [36] et l’approximation du gradient généralisé 

(WC-GGA) développée par Wu-Cohen [37] , les densités électroniques les  potentiels sont 

développés en combinaison des harmoniques sphériques à l’intérieur des sphères muffin-tin 

jusqu’à lmax=10 et en série de Fourier dans la région interstitielle.  

Le composé ScN se cristallise dans la structure NaCl, la configuration électronique des 

atomes est la suivante : 

N
7
 : 1s

2
2s

2
2p

3  
 

Sc
21

 : [Ar] 3d
1
 4s

2 

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

sont: 2 ,1.7 Bohr pour Sc et N respectivement. 

        Pour obtenir de bons résultats, nous avons calculé la variation de l’énergie totale du 

composé en fonction du nombre de points (nkpt) figure (III-1), on a trouvé que la variation de 

l’énergie est presque négligeable lorsque nkpt=56 dans la zone irréductible de Brillouin qui 

correspond à (11 11 11) dans la zone de Brillouin. 

On a aussi calculé l'énergie total en fonction du paramètre RMTKmax (RMT est le plus petit des 

rayons MT et Kmax et le vecteur d’onde de coupure des ondes planes qui contrôle la taille des 

bases) figure (III- 2). On trouve que la valeur RMTKmax= 8 donne une bonne convergence pour 

notre composé étudié. Les résultats sont obtenus avec le paramètre du réseau expérimental.   
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Figure  (III-1): la variation de l’énergie totale en fonction de nkpt pour le composé ScN. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure (III-2): La variation de l’énergie totale en fonction de paramètre RMTKmax pour le 

composé ScN. 
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III.3.Les propriétés structurales : 

           Pour déterminer les propriétés structurales, il faut savoir le paramètre du réseau à 

l’équilibre a0, le module de compressibilité B et sa dérivé B
’
. Ces quantités  sont obtenues par 

l’ajustement de l’énergie totale  à l’aide de l’équation  d’état de  Murnaghan [38]: 
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Le module de compressibilité est donné par la relation : 
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Ou : V0 est le volume d’équilibre. 
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                                                                                                       (III-3)   

Nous avons utilisé les approximations LDA et WC-GGA pour étudier la variation de l’énergie 

totale en fonction du volume pour le composé binaire ScN. 

Les résultats sont présentés  sur les figures (III-3) et (III-4). Les résultats numériques obtenus 

sont montrés dans le tableau (III-1). Nous avons comparé nos résultats avec les valeurs 

expérimentales  et avec  d’autres calculs théoriques, on remarque que La valeur du paramètre 

de maille calculé avec l’approximation  LDA est sous-estimée par 0.3 % par rapport à la 

valeur expérimentale, par contre avec l’approximation WC-GGA  la valeur du paramètre de 

maille est surestimé par  0.1% par rapport à celle mesurée expérimentalement.  
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Figure (III- 3) : La variation de l’énergie totale en fonction du volume pour le composé ScN 

avec l’approximation LDA. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure (III- 4) : La variation de l’énergie totale en fonction du volume pour le composé ScN 

avec l’approximation WC-GGA. 
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Tableau (III-1) : le paramètre du réseau a0 et le module de compressibilité B et sa dérivée B
’
 

pour le composé ScN. 

ScN a0 (A
0
) B (GPa) B   

Notre calcul 

(LDA) 

(WC-GGA) 

     / 

4.430 

4.473 

/ 

225.925 

212.2608 

/ 

4.192 

3.832 

Expérience 4.44
a
   

D’autres calculs 4.54
b 

201
b 

3.31
b 

 4.516
c 

196.958
c 

3.78
c 

a
 Référence [39], 

b 
Référence [40],

 c
 Référence [41],   

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

et les valeurs théoriques disponibles. 

III.4 Les propriétés électroniques :  

III.4.1.Les structures de bandes : 

       Le composé ScN est un matériau de transition qui se cristallise dans la structure NaCl, les 

calculs des structures de bandes de ce composé selon les cinq lignes de haute symétrie 

incluant les points (W, L, Ƭ, X, k) dans la première zone de Brillouin ont été effectués en 

utilisant le paramètre du réseau d’équilibre. 

       Nos calculs ont été effectués en utilisant le paramètre du réseau optimisé, et on se base 

sur les approximations LDA, WC-GGA et (mBJ). Les courbes obtenues sont illustrées sur les 

figures (III-5) et (III-6). 

D’après les courbes des bandes d’énergie, nous remarquons que le composé binaire possède 

un gap négatif avec les deux approximations LDA et WC-GGA alors on peut dire que ce 

composé est un semi métal. Par contre lorsque on a utilisé l’approximation mBJ on remarque 

que le composé binaire étudié devient un semi-conducteur à gap indirect dans la direction  

Γ→X, le maximum de la bande de valence se situe au point Γ et le minimum de la bande de 
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conduction se situe au point X  de valeur 0.878 eV avec l’approximation LDA (mBJ) et de 

valeur égale à 0.921eV avec l’approximation WC-GGA (mBJ).  

Cependant, une nette amélioration du gap est observée lorsque nous avons utilisé la 

modification de Becke et Johnson (mBJ) [42] 

 

 

 

 

 

 

 

 

      

 

 

Figure III-5 : La structure de bande du composé ScN avec les approximations LDA et mBJ. 
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Figure III-6 : La structure de bande du composé ScN avec les approximations WC-GGA et 

mBJ 

III.4.2.La densité d’états totale et partielle : 

    Pour avoir plus de détails sur les structures de bandes nous avons calculé les densités 

totales et partielles du composé étudié, les résultats sont présentés respectivement par les 

Figures (III-7) jusqu’à (III-10) avec les différentes approximations utilisées. 

On remarque que les figures des densités d’états totales et partielles sont presque similaires, et 

on observe trois régions :  

La première région de valence autour de (-14 eV → -12 eV)  est dérivée des états s d’atome  

(N) avec  une faible contribution des états  p et d d’atome de (Sc). 

La deuxième région de valence autour de (-5 eV → 0 eV) correspond aux états p d’atome (N) 

avec une faible contribution des états p et d de l’atome (Sc). 

La troisième région est la bande de conduction qui correspond aux états d de l’atome (Sc) 

avec une faible contribution des états p de l’atome de (N). 
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Figure (III-7): la densité d’états totale du ScN par LDA et mBJ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure (III-8): la densité d’états totale du ScN par WC- GGA et mBJ. 
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Figure (III-9): la densité d’états partielle de ScN par LDA et mBJ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure (III-10): la densité d’états partielle de ScN par WC- GGA et mBJ. 

 

III.5. Propriétés  élastiques 
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Les propriétés élastiques des solides ont un grand intérêt pour connaitre des informations 

importantes sur la mécanique des matériaux (c’est à dire la réponse du matériau aux forces 

appliquées). Elles jouent un rôle très important dans la détermination de la résistance des 

matériaux. 

Les matériaux cubiques possèdent trois constantes élastiques indépendantes C11, C12 et C44. 

Pour calculer les constantes élastiques C11, C12 et C44, on a utilisé une déformation tétragonale 

à volume conservatif et une déformation rhomboédrique pour calculer la constante C44. 

Le module de compressibilité est lié aux constantes  C11, C12 selon l’équation : 

3

2 1211 CC
B


                                                                                                                     (III-4)                                                        

Les résultats des constantes élastiques calculées avec les deux approximations LDA et WC-

GGA  sont montrés dans le tableau III.2 et  comparés avec d’autres résultats théoriques 

disponibles dans la littérature. 

Tableau III.2 : les constantes élastiques (en GPa) du composées binaires ScN. 

ScN C11 C12 C44 B 

Notre calcul 

LDA 

WC-GGA 

Autre calcul 

 

467.216
 

424.930 

380.90
a 

299
b 

 

110.311
 

105.311 

104.56
a 

128
b 

 

172.243
 

172.922 

167.18
a 

120
b 

 

229.279 

211.850 

196.67
a 

185
b 

a
 Référence [43], 

b 
Référence [44] 

D’après nos résultats on peut conclure que : 

- Les constantes élastiques sont positives et satisfont les critères de stabilité mécanique des 

cristaux cubiques [45]: (C11-C12)>0; (C11+2C12)>0; C11>0; C44>0.  

- Le module de compressibilité satisfait  aussi la condition C12<B<C11, et par conséquent on 

peut dire que notre composé est stable. 
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- Le module de compressibilité  B calculé avec la LDA et la WC-GGA à partir des constantes 

élastiques concorde bien avec celui obtenu par la minimisation de l’énergie totale. 
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Conclusion générale 

 

L’objectif de ce travail est l’étude des propriétés structurales, électroniques et 

élastiques du composé binaire ScN qui se cristallise dans la structure NaCl. 

On a utilisé dans nos calculs la méthode des ondes planes augmentées et linéarisées à 

potentiel total (FP-LAPW), dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) 

implémentée dans le code wien2k, en utilisant les deux approximations : l’approximation de 

la densité locale (LDA) et l’approximation du gradient généralisée (WC-GGA) 

  On a calculé le paramètre de maile, le module de compressibilité et sa dérivée du 

composé binaire et comparé nos résultats avec les résultats expérimentaux et ceux obtenus par 

d’autre calculs. 

Dans l’étude des propriétés électroniques du composé Scandium nitrogène, on a vu 

que ce composé a le caractère d’un semi métal a gap négatif. Par contre en utilisant 

l’approximation mBJ le composé devient un semi-conducteur à gap indirect dans la dérations 

ᴦ→x. 

On a étudié les propriétés élastiques et nos résultats sont en bon accord avec les 

valeurs théoriques disponibles. 


