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Abstract

Abstract:

In this work we have studied the elastic properties of (/I-F7) semiconductors, crystallising in

the zinc-blende structure of binary compounds ZnZe, Mgle and ternary alloy Mg Zn,_ Te .Our

calculations are based on using the empirical pseudopotential method (EPA) coupled with the
virtual crystal approximation (V'CA), which includes the disorder effect as an effective potential,

and combined with the related orbital model of Harrison.

We calculated the elastic constants (C,,, C,and C,,), and the bulk modulus B, the force
constants @ and f the shear modulus G and Young's modulus Y, Poisson's ratio v, the anisotropy

factors A and ionicity f as well as the Kleinman’s parameter & .

We have studied the dependence of the Magnesium concentration x on the elastic properties

of the temary alloy Afg, Zn,_ Te and these binary compounds ZnTe , MgTe in case of presence of

the disorder or not over the whole range of the composition [0-1].

Generally our results are in good agreement with the available experimental and theoretical

results.

Key words: semiconductors (II-VI ), ternary alloy Mg _Zn,_ Te, elastic properties, empirical

pseudopotential method, virtual crystal approximation, model of linked orbitals, influence of

concentration, effect of disorder.



Reésume

Résumé :

Dans ce travail nous avons é&tudié les propriétés élastiques des  semiconducteurs
({I-V1),cristallisés dans la structure zinc-blende des composés binaires ZnTe , MgTe et leurs

alliages ternaires Mg Zn_ Te Nos calculs sont basés sur l'utilisation de la méthode de

pseudopotentiel empirique (EPM) couplée avec |’approximation du cristal virtuel (7CA4), qui
contient I’effet du désordre comme un potentiel effectif, et combinée avec le modéle des orbitales

liées de Harrison .
Nous avons calculé les constantes élastiques (C,;, Cp,et C,,). le module de compressibilité
B,les constantes de force o ef f les modules de cisaillement (7, de Young ¥, le coefficient de

Poisson v , les facteurs d’anisotropie 4 et d’1onicité f, ainsi que le paramétre de Kleinman & .

Nous avons étudié la dépendance de la concentration x de Magnésium sur les propriétés

élastiques de 1"alliage ternaire Afg Zn_ Te et ces composés binaires ZnTe, MgTe en cas de présence

du désordre ou non sur toute la gamme de la composition [0-1].

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

théoriques disponibles.

Mots clés : semiconducteurs (/[-V1), alliage ternaire Mg Zn,_ Te, les propriétés ¢lastiques,

méthode du pseudopotentiel empirique, approximation du cristal virtuel, modeéle des orbitales lices,

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

Introduction générale

L'objectif principal de la physique des matériaux a été la détermination des propriétés en
utilisant uniquement des informations sur la constituante espéce. La réalisation de cet objectif
permettrait aux scientifiques pour prédire l'existence et les propriétés de nouveaux solides ou
liquides non réalisés auparavant dans la nature, et la possibilité de développer des méthodes
informatiques de production de solides avec des propriétés utiles [1].

L'avancement technologique ces derniéres années a mené au développement des
matériaux cristallins avec certaines qualités désirées permettant leurs applications dans les secteurs
comme l'électronique (optoélectronique), spintroniques, médecine, super conductivité, nucléaire et
résonance d'électron, recherche moléculaire de structure, photoniques et photovoltaiques. Certains
de ces matériaux cristallins sont spécifiquement employés dans la fabrication des diodes, des
redresseurs, des cellules photovoltaiques, des scintillateurs, des metres de Gauss, et des compteurs
des particules [2]. Selon les propriétés électriques, les matériaux sont classés en trois catégories :
conducteurs, isolants et il y a une place intermédiaire entre les conducteurs et les isolants ces
matériaux ont les appelés «semiconducteurs» [3] ce qui constituent aujourd'’hui les matériaux de
base pour fabriquer les émetteurs et les récepteurs dans la communication cellulaire, satellite et des
fibres de verre, leur importance est née avec la découverte en 1948 du transistor [4].

Parmi les matériaux semiconducteurs nous avons choisi les semiconducteurs II-V1, qui

éme

sont des corps composés, sont constitués d’un ¢élément de la II colonne A et B telle que le

Béryllium, le Magnésium, le Calcium, le Strontium, le Baryum ,le Zinc, le Cadmium, le Mercure et
d’un autre élément de la VI™™ colonne telle que I’Oxygéne, le Tellure, le polonium, de la
classification périodique de Mendeleiev.

L'alliage d’intérét MgyZn;xTe est un matériau d'une grande importance dans la
technologie, il est utilisé dans l'industrie optoélectronique et est un bon candidat pour les lampes a
(LED) a émission verte et bleue [5,6], les éléments de cellules solaires ou les couches diélectriques
conductrices minces transparentes, ¢t de nombreux détecteurs a barriére Chotky sont fabriqués
comme couche active, ¢lle peut &tre utilisée comme une exposition aux UV efficace inférieure a 300
nm [7.8].

Les propriétés électroniques des composés ZnTe semblent quelque peu prometteuses pour
des applications dans les technologies optiques telles que les dispositifs d'éclairage visible et proche
UV [9,10], et ont également été étudiées pour leur utilisation de lasers a large bande interdite avec
émission de lumiére visible [11].

Alors que, le MgTe présente des trous a large bande et de faibles constantes diélectriques,

ils conviennent a l'optique dans le rayonnement UV-bleu [12,13], et a également été observé son

potentiel d'émission de lumiere dans un état solide trés efficace [14,15].
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Les alliages ternaires de type AxB1xC peuvent ajuster la largeur de gap en modifiant les
concentrations x de ces alliages.

Le présent travail de notre mémoire porte sur les propriétés élastiques des composés
semiconducteurs MgTe, ZnTe et leurs alliages ternaires. Cela se fait en effectuant des simulations
avec le programme Fortran, Ce programme est basé sur la méthode de pseudopotentiel empirique
(E.P.M) couplé avec la méthode du cristal virtuel (V.C.A) qui inclue 1effet de désordre
compositionnel comme un potentiel effectif, et combinée avec le modéle des orbitales liées de
Harrison (BOM).qui permet de calculer les constants élastiques (C 11, Crz, Ciaq) et certains autres

paramétres, tels que :T.e module de compressibilité B et les constantes des forces et 3 ,le module

de cisaillement G, le facteur d’anisotropie A, et par conséquent l'effet de désordre sur les évolutions
de ces parametres élastiques tels que, le module de Young Y, le coefficient de Poisson v, le facteur

d’ionicité fiet le paramétre de Kleinman ¢ ...etc.

Pour ce faire, nous avons organisée et subdivisé ce mémoire en trois chapitres en plus

d’une introduction générale et une conclusion générale, alors que :

# le premier chapitre, nous rappelons le principe de la méthode empirique du pseudopotentiel
(E.P.M), que nous avons utilisé pour étudier les propriétés élastiques des semiconducteurs.

4+ Lec deuxié¢me chapitre est consacré a la présentation de 1’étude des propriétés élastiques des
alliages semiconducteurs dans la structure zinc blende.

+ le troisiéme chapitre, nous présenterons les résultats obtenus lors de nos calculs des
propriétés &lastiques pour 1’alliage ternaire Mg,Zn; Te en tenant et sans tenir compte de
I’effet du désordre. Ces résultats sont interprétés, confrontés et comparés avec les valeurs
expérimentales et théoriques disponible d’autres chercheurs.

+ Finalement, notre travail sera achevé par une conclusion générale.
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Méthode de pseudopotentiel
I-1-Introduction :

Au cours connu dans les cinquante derniéres années, les chercheurs ont trouvé une nouvelles
techniques de calcul plus rapide et plus précis qui permettent de calculer a grande vitesse les
propriétés de nombreuses substances solides, et cette technique de calcul est appelée la méthode
pseudopotentielle [1]. On peut faire la distinction entre deux types des électrons : les électrons de
ceeur (ceux des couches les plus proches du noyau, et est peu effectués par les potentiels créés par
les noyaux environnants) et les électrons de valence. Les orbitales de coeur sont les plus basses en
énergie, clles sont localisées prés du noyau, sont trés peu sensibles a I'environnement et ne
participent pas aux liaisons chimiques. ['idée de base de la méthode du pseudo-potentiel est
d'obtenir les états de valence d'un systéme (atome, molécule, cristal) sans avoir recours a calculer

les états du ceeur qui ne sont pas nécessaires pour la description des propriétés physiques [2].

Dans ce chapitre, nous rappelons la méthode de pseudopotentiel dans ses grandes lignes

.L’objectif est de présenter un certain nombre de modeles, qui seront utilisés dans ce travail.
1-2-La méthode du pseudopotentiel:

La méthode du pseudopotentiel fut introduite par Fermi en 1934 pour étudier les états
atomiques des couches minces [3]. Dans l'année suivante, Hellman proposa que cette méthode
puisse étre utilisée pour obtenir les niveaux énergétiques des atomes des métaux alcalins.
Cependant, c¢'est a partir de 1950 que son utilisation fut généralisée et ceci grace a Phillips et
Kleinman en 1959 qui se sont basés sur la méthode des ondes planes orthogonalisées (O.P.W) [4,5]
pour assurer I’orthogonalité de 1’onde plane aux états du cceur peuvent étre utilisés pour construire
un potentiel orthogonal. Ce potentiel est répulsif car son effet est de repousser les électrons de

valence loin du cceur [6].

Un pseudopotentiel est un potentiel analytique dans lequel sont baignés les électrons de
I'atome non inclus dans le cceur. Son rdle est de singer le vrai potentiel engendré par le noyau et les
¢lectrons de cceur afin de n'avoir a traiter explicitement que les électrons de valence de 'atome [6]
ainsi, ce sont les électrons de valence qui sont pris en compte parce qu’ils sont les seuls qui se
déplacent dans un potenticl électronique et les électrons du cceur sont supposées « gelés » [4]. Cette
méthode fut appliquée notamment pour le calcul des structures électroniques des solides et liquides,
les interactions électron-phonon, la supraconductivité, les vibrations des réseaux, les liaisons

et structures des cristaux ... etc [7,8].
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I-3-Le principe de cette méthodes :

La méthode de pseudopotentiel est utilisée pour calculer les énergies £ (k) et d’autres

propriétés des semi-conducteurs. La vertu de cette approche n'est seulement que les électrons du
ceeur sont supposés figer dans la configuration atomique ¢t les électrons de valence se meuvent dans
un potentiel périodique d’un seul électron [7]. Ce dernier peut étre traité en utilisant la méthode

d’N.F.E.M ou d'autres méthodes standard pour résoudre 1’équation de Schrodinger [8].
I-4-Formalisme mathématique :

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

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

Dans cette région la fonction d’onde oscille rapidement (figure I-1-b), ce qui se traduit par
une ¢énergie cinétique élevée, ou 1’énergie potentielle est trés faible, ou bien comme une
manifestation du principe de Pauli qui exige que la fonction d’onde soit orthogonale aux orbitales

des électrons du cceur [9].

Comme dans la méthode O.P.W la fonction y, est donnée par la somme d’onde @, planes
et @) des états atomiques occupés du coeur [8]
W (1) =0(r)+ 3 b,DL(r) (I-1)
@}, et @, : des fonction atomique.
b, : une constante calculée par 1’orthogonalité de ¥, avec chaque niveau du cceur.

La fonction d’onde y, doit étre orthogonale aux états du cceur :
(@

Par ailleurs la fonction d’onde y, satisfait a la relation :

Y )=0 (I1-2)

W, (r) = DL+ AP

@} (1D} (r) (I-3)

Vérifier I’équation de Schrodinger :
Hy, =Ey, (I-4)

En reportant les développements des équations (I-2) et (I-3) dans (I-4) on trouve :
H(®; (1) + Y (@5 (1)| @} (10))@5 (1) = E (D} (1) + X {®f ()| @} (1) )5 (1)) (I-5)
Sachant que :
HO, =E, @] (I-6)

Et par la suite :
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HO, (1) + 5 3 (@ (1| @] 0))05 () = E (@ (r) + 3 {5 ()] 01 ()5 () (I-7)

Et d’une fagon équivalente :
HOY(r)+ Y (B, = B (@5 ()| @} ()05 () = E,03() (I-8)

On faisant intervenir le potentiel V(r) en posant :

V0, =3 (B, = E(®(r)| @} ()05 (r) (1:9)

Ou (17,) : représente le potentiel répulsit positif.
D’une fagon condensée, en peut écrire:
(H+V )P, =E,O, (I-10)
Dans 1’équation (I-10), il est important de noter que la valeur propre de 1’énergie £, n’est
pas un pseudo énergie mais la vraie énergie correspondant a la vraie fonction d’onde . [10].

Donc cette équation devient :

P? pP?
(MH/C +VRJ®;:(M+VPJ®;:Ek®; (I-11)

V. : le potentiel attractif (négatif) du ceeur.
V. le potentiel répulsit (positif).
17, : le pseudopotentiel faible qu’on peut 1’écrire comme : V, =1, +17,

Dans I’équation de Schrédinger on peut consideres le pseudopotentiel comme perturbation [11].

V()
A

Figure I-1-a : Potentiel cristallin [9].
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\& N

< [Fmo)

Figure I-1-b : Fonction d’onde [9].
I-5-Caractéristiques du pseudopotentiel :

Le pseudopotentiel est considéré comme une perturbation, les éléments de matrice du

pseudopotentiel / sont donnés par [12, 13] :

vV, = S(E, ~E)| drly'w| (1-12)

7 est toujours positif est trés faible car &) est 1égérement supérieur af; d’ou I"utilisation de la

théorie des électrons presque libres pour le calcul des niveaux de valences.
Si on néglige 1’effet du coeur le pseudopotentiel devient local et dépend explicitement de la position

r, il peut étre comme suit [13, 14]:

V.=V(rn)=)(E -E,)

@} ()N D (1]} () (I-13)
Si on tient compte de 1’effet du ceceur, le potentiel devient non local [15].
I-6-Les modeéles de pseudopotentiel :

Le théoréme de l'annulation et les démonstrations analytiques basées sur le pseudopotentiel

¢lectronique d'un systéme réel peut étre décrite par la méthode N.F.E.M ou par un faible potentiel.

[3]-

I.’approche de Philips et Kleinman n’a pas une large application comme méthode de calcul
pour obtenir la structure de bandes d’un cristal malgré le fait que le pseudopotentiel I, dépend
fondamentalement des composantes du moment angulaire présents dans les états du cceur [12,16],

done pour ajuster les propriétés observées et résoudre ensuite 1’équation de Schrodinger on utilise

des modeles et des potenticls empiriques.
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Il existe deux modéles de pseudopotentiel a savoir le pseudopotentiel local et le

pseudopotentiel non local.
1-6-1-Le modele local :

Cette méthode empirique est trés exploitée dans le calcul des structures de bandes des
semiconducteurs, elle ne tient pas compte de la dépendance énergétique du pseudopotentiel avec les

états du moment angulaire représentant les états du ceeur [9].

Le modéle le plus simple congiste en un potentiel local dépendant de du variable r, et pour
ce fait plusieurs formes potentielles ont &té proposées. Le premier modéle [8] consiste en un
potentiel de coulomb 4 une distance large et un potentiel constant dans la région de cceur, la forme

de ce potentiel [12] V(r) est donné par la relation suivante :

—é r> I‘c
V(r)= Zre (I-12)
—— r<r,
T

Ou Z : le nombre des électrons de valence atomique.

7. : Le rayon du cceur, il sert a ajuster les données atomiques.

I-6-1-a- Le modeéle d’Ashcroft :

Ashcroft a proposé dans son modéle une autre forme de potentiel similaire qui est beaucoup
utilisé que s’appelé aussi « the empty core potential » [11,17] c’est le potentiel des cceurs inoccupés

présenté comme suit [11] :

7e
V(=1 ¢ r=r (1-13)
0 r=r,

I-6-1-b- Le modeéle de Heine Abarenkov :

Heine et Abarenkov ont introduit plus de flexibilité pour cet ajustement par 1'introduction
d’un potentiel A considéré constant dans la région du cceur. Dans ce cas, la forme du potentiel sera

[5,11] :

-= r>r
V= o °

A r<r

(I-14)
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I-6-2- Le modele non local :

Cette approche a fait son apparition a partir des années 1976 pour apporter une correction de
la dépendance énergétique du potentiel répulsif. Le non localité traduit la différence d’énergie qui
existe entre le cceur et 1'électron de valence [9]. De la méme facon le pseudopotentiel est
essentiellement non local et dépend de r et de I’énergie E en choisissant des constantes différentes
dans la région du cceur pour chaque moment angulaire orbital (1 = 1, 2, 3...) [9,18,19] , la

dépendance en énergie peut étre ainsi incluse en remplagant la constante 4 par 4, (E) [18]. Par

conséquent, on peut écrire le pseudopotentiel non local sous la forme suivante [19,20]:

V=V (rE)= iA;(E)f}(f”)P; (I-15)

A, (&) : une énergie de 1’état profond, ¢’est une fonction dépendant de 1’énergie des états du cceur.
£, () : une fonction simulant I’effet du cceur.
P, : I"opérateur de projection de la 17* composante du moment angulaire.

La fonction f, (r, E) a plusieurs formes comme celle de Ashcroft, Heine-Abarenkov ou une

forme Gaussienne. Ces deux derniéres sont les plus utilisées [3].

1-6-2-a-La fonction de Heine Abarenkov :

Plutét que d'utiliser le potentiel exact dii a l'ion, Heine et Abarenkov ont proposé une
méthode pour obtenir un modéle de pseudopotentiel pour les métaux. L'information sur l'ion est
déduite des niveaux d'énergie atomiques tirés des données spectroscopiques plutét que d'un calcul

¢laboré de mécanique quantique. La fonction £ (r) est définie comme suit :

£,(r) = {1 o (1-16)

0 r2r,
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> 7

Figure I-2 : Fonction de Heine-Abarenkov [5].

r,: Le rayon du cceur ionique.

1-6-2-b- La fonction de Gauss :

Les résultats de ce modele sont les plus réalistes, et qui s'accordent avec les résultats

empiriques [16]. La forme Gaussienne est représentée dans la figure (I-3) et donnée par 1’expression

suivante [18] :

FZ
fi(n)= eXp(— = (I-17)
Le pseudopotentiel écrit sous la forme suivante [18] :
]”2
Vie =4 exp(— rz] (I-18)
1
A La profondeur du puits.
r,: Le rayon du cceur 1onique.
S
A
T r
F

[

Figure I-3 : La fonction de Gauss.
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I-6-2-c-La fonction d’Ashcroft :

Dans ce cas, on emploie pour la fonction £, (r) la forme carrée, a cause de sa simplicité, sa
précision et sa large application [11,17,19], I'effet du cceur est pris en considération dans une
fenétre unitaire pour r <7, et plus en s’éloigne plus Ieffet est atténué jusqu’a 1’annulation comme

c’est indiqué sur la figure (1-4)

ff(r)
A

Figure I-4 : Fonction d’Ashcroft.

I-7- La méthode empirique des pseudopotentiels (E.P.M):

Il s’agit d’une approche dérivée de la méthode des pseudopotentiels décrite précédemment
mais dans laquelle les pseudopotentiels sont supposés locaux. Cette méthode datée de 1959 utilise
des parametres d'ajustement pour modéliser le potentiel 1onique [21]. Elle est trés exploitée dans le
calcul des structures de bandes des semiconducteurs, elle ne tient pas compte de la dépendance
énergétique du pseudopotentiel avec les états du moment angulaire représentant les états du cceur
[22]. On va donc s’intéresser aux électrons de valence dans le cas d’un cristal massif [23]. La
méthode [E.P.M] est appliquée dans les semiconducteurs de structure diamant ou zinc blende

[21.24].

Il existe deux approches pour calculer les facteurs de forme de pseudopotentiel. Depuis le
nombre de facteurs de forme pseudopotenticls pertinents est faible, ils peuvent étre déterminés en
ajustant un petit nombre de données expérimentales, telles que la position de pics dans les spectres
de réflectivité optique ou de caractéristiques dans le spectre photoélectron .Cette approche est
connue sous le nom de pseudopotentiel empirique Méthode (EPM) [7]. La méthode du

pseudopotentiel empirique (E.P.M) résout le probléme d’ajustement des facteurs de forme
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expérimentaux V(Ej du pseudopotentiel 17,(r) qui représente la superposition linéaire des

potentiels atomiques donnée par I’expression suivante [5,27]:
V.(r)=3V,(r~R-1) (1-19)
R
Ot
R un vecteur du réseau direct.

7 : le vecteur de translation du réseau direct.

Dans le réseau réciproque le potentiel /7, (#)prend la forme suivante [7,24]:

V() =Y S@GW,Gre™ (1-20)

Ve (@) : le facteur de forme.

S (6): le facteur de structure donné par

S(G)= I\;Zeiag (1-21)

a

N _: étant le nombre d’atome de base.
La fonction d’onde y, (r)et les valeurs des bandes d’énergie 7 (k) sont les solutions de

1’équation:
(l; + VP(F)J W (N=E,(w,, () (I-22)
m

n : représente I’indice de la bande.

77, (r): est le pseudopotentiel.
w, . (r) : Sont les fonctions de Bloc.

Les facteurs de forme des structures étudiées sont donnés comme suit [21] :
V(G)=V*(G)eos(Gr)+iV4(G )sin(Gr)

Avec :

r(6)=31,(6)-v:(C)
74(6)=2,(6)-v.(G)

1= i%(l,l,l)a

Ou ¢ : le parameétre du réseau.
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I-8- La procedure de calcul de la methode E.P.M:

Le procédé de calcul de la méthode du pseudopotentiel empirique est comme suit :

4 Choisir les facteurs de forme V(@).

4+ Remplacer V(a) dans la relation du pseudopotentiel qui inclut le facteur de structure.

4+ Résoudre I’équation de Schrodinger avec les potenticls construit et trouver 1’énergies propre

Ey et les fonctions d’onde proprey, .

4 Comparer la valeur propre d’énergie avec ’expérience.

+ Si les valeurs propres d’énergie sont en bon accord avec I’expérience, arréter les calculs.
4 Sinon altérer les calculs et choisir d’autres valeurs de17(G).

La procédure de calcule de la méthode (E.P.M) est illustrée dans le diagramme suivant [9,27]:
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F

Lire V(G)

V,(r)=> S(G )V (G)expliGr)

y

Ha(zthA+V(r)

7

Résoudre Hw=EFEwy

Altérer V(G)

b

Calculer E(k) et q;(k)

A

Comparer E(k) avec ['experience

Oui

h 4

Non

F 3

Arrét de calcul

Figure I-5 : L'organigramme de la méthode EPM [8].
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La méthode pseudopotentiel empirique locale est utilisée pour étudier les propriétés électroniques
des alliages semiconducteurs, combinée avec I’approximation du cristal virtuel (VCA) introduisant

I’effet du désordre comme un potentiel effectif.
I-9- Approximation du cristal virtuel (VCA) :

Dans l'approximation du cristal virtuel (Virtual-Crystal Approximation VCA), on considére
que les distorsions sont suffisamment faibles (théorie de perturbation du premier ordre). Pour
préserver la structure de bande du cristal parfait, ce qui permet de définir une nouvelle constante de
réseau et un nouveau potentiel cristallin moyven. Ce modele prévoit une variation linéaire des

principaux paramétres dans l'alliage. En particulier, le potentiel cristallin de l'alliage ternaire

A B, C est défini par interpolation linéaire entre ceux des composants constituant le cristal [28]

V(x)=xV,. +(1—-x) V. (I-27)

[’hamiltonien considéré dans la VCA est donné par :

2

H(x)= 2p_m +V(x) (1-28)

Pour établir le calcul de la structure de bandes, il est nécessaire de construire le potentiel de

l'alliage en fonction de la composition, en tenant compte 1’effet de désordre [28].
I-10- Approximation du cristal virtuel améliorée (VCAA) :

Dans I'approximation du cristal virtuel améliorée (VCAA), le potentiel du au désordre
compositionnel est ajouté au potentiel périodique du cristal, le pseudopotentiel du systéme devient

[14]:
V() =V + Vg (I-29)
V(r) =iy — p(x(l — x))% Z A(r = Rj) (I-30)

Ve tle potentiel périodique du cristal virtuel
V. ile potentiel non périodique dii au désordre compositionnel.

p : le parametre ajustable.

L’ équation (I-29) peut étre écrite sous une forme plus étendue :
1
V(E)= 5V, ()4 (1= Vocle) 0| (1= 0 Vi = Vo) @31

Sous une forme plus condensée, en termes de séries de Fourier V(r) devient [14] :
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V(r)= ZS(G) V(G) exp(iGr) (1-32)
G
Avec V() est le facteur de forme donné par [14]
V()= XV (G)+ (1= XVae(G)-p| (1= [¥4e(6)= Vi () -3
V,.(G) et V. (G) sont les facteurs de formes des composés AC et BC respectivement de 1’alliage
ternaire 4 B, C.

Ces facteurs de formes ont &té utilisés pour le calcul des gaps d’énergie de 1’alliage ternaire
semiconducteur Mg _7Zn,  Te en faisant varier la valeur du paramétre p jusqu’a avoir un bon accord
avec les wvaleurs expérimentales. Les facteurs de forme de cet alliage sont calculés selon

I’expression (I-34)

VM.%'XZM_XTE = xVMgTe (G)+ (1 XV znze (G)_ p[x(l - JC)]% [VMgTe (G) - VZn Te (G )] (1'34)
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Les propriétés élastiques

Les propriétés élastiques

II-1-Introduction :

On dit que la théorie élastique est celle qui traite du comportement des matériaux et qui ont
la capacité de revenir a leur forme initiale ¢t ce en supprimant les forces qui produisent les
déformations [1,2]. Dans la région proche de la position d’équilibre des atomes, on peut considérer
I’énergie du solide comme une fonction quadratique des parameétres du solide. Lorsqu’on exerce
une contrainte sur le cristal, celui-ci se déforme, modifiant les paramétres qui le décrivent. Ce sont
les déformations homogénes du cristal. Dans la région proche de 1’équilibre, le développement
quadratique de I’énergic permet d’exprimer une relation linéaire entre la contrainte et la
déformation : ¢’est la loi de Hooke [3].

Il est trés important d'étudier les propriétés élastiques des matériaux car ils ont un réle
important dans la fourniture d'informations précicuses sur ’anisotropie des liaisons interatomiques,
la continuité structurelle et les propriétés mécaniques du matériau car le comportement élastique
idéal correspond a la réflexion mécanique [4].

Dans cette section, nous découvrirons brievement un rappel de 1'¢lasticité et de ses
propriétés mécaniques associées au milieu cristallin, et présenterons I'évolution et 1'importance de

ces constantes sous l'effet dune déformations telles que la pression [2].
II-2-Le module d’élasticite:

[’ ¢élasticité est une propriété générale des matériaux solides qu’est fut énoncée par Hooke en
1660.

Le module d'élasticité est une grandeur définie par le rapport entre une contrainte donnée
(poisson, compression, young, cisaillement) appliquée le long d’un axe, ¢t la déformation élastique
provoquée par cette contrainte. Le module d’élasticité décrit ainsi la rigidité d’un matériau : pour
une méme contrainte, le matériau est d’autant plus rigide que le module d’élasticité est grand (car la
déformation est alors plus faible). Pour un matériau donné, le module d’élasticité reste constant
dans une certaine fourchette de contrainte (sous la limite é&lastique). Le module d’élasticité
normalement est plus grand (les déformations sont plus faibles) lorsque les charges sont appliquées
parallélement aux fibres (dans la direction longitudinale) que perpendiculairement (directions
radiale et tangentielle).

Les propriétés élastiques sont fortement corrélées au type de liaisons entre les atomes car

elles déterminent 1’énergie de cohésion de la matiére, la force nécessaire pour écarter les atomes les
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uns des autres. En fait, deux facteurs ont un effet particulierement important sur le comportement
¢lastique des cristaux : les forces qui retiennent les atomes les uns aux autres (liaisons
interatomiques), elles agissent comme de petits ressorts qui lient un atome a ces voisins, ¢t la fagon
dont les atomes sont empilés (I’empilement atomiques) ; ce dernier détermine le nombre de petits

ressorts par unité de surface et ’angle selon lequel on les étirées [5].

|

Figure II-1 : Un module d'élasticité est le rapport entre une contrainte et la déformation relative

qui en résulte.
1I-3-Les contraintes et les déformations:

L'effet des forces sur différents matériaux est expliqué par Robert Hooke (1635-1703) qui
déclare que l'allongement est toujours proportionnel a la force appliquée [6] et qui établit que la
déformation est directement liée a la contrainte dans un solide élastique. Cette loi s’applique
seulement dans le cas des petites déformations [7].

Cette loi n’est rigoureusement vraie que pour les céramiques, le verre, la plupart des
minéraux et les métaux les plus durs. Mais, dans quelle mesure le comportement d’une structure
dépend de son matériau constitutif plutét que de ses dimensions et de sa forme ? Nous avons besoin
de standards objectifs de comparaison qui soient indépendant de la taille et de la forme du matériau.
La considération des conditions qui régnent en chaque point d’un matériau soumis a des forces

mécaniques conduit aux notions de contrainte et de déformation [6].
11-3-1-Les contraintes :

La contrainte est la force exercée sur I'unité de surface d'un solide [8], et il déterminé avec
quelle intensité les atomes du matériau sont écartés les uns des autres ou comprimes les uns sur les
autres. Cette contrainte est, pour une traction simple [6], est donc homogeéne a une pression et
exprimée en pascals (Pa) [3].

gss8
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F
o=— II-1
S (1I-1)
a : est la contrainte.
F :estla force.
S : est la surface.
F

iﬁ

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

La composante tangentielle peut aussi étre exprimée en fonction de composantes paralléles
aux axes des coordonnées. Si on extrapole & un cas tridimensionnel, comme proposé sur la figure

(II-3), une contrainte &, est définie comme agissant sur le plan i qui indique la direction de la force

le long de la direction j, et cette derniére indique la position normale de la face a laquelle s'applique
la force. En conséquence, les composantes présentant des indices égaux correspondent aux
contraintes normales et celles présentant des indices différents, aux contraintes tangentielles. Si le
milieu est en équilibre statique, la somme de toutes les composantes de la contrainte ainsi que le
moment total sont nuls [9]. Il en résulte les composantes tangentielles :

&, =6 (11-2)
Et les composantes normales :

c,=0 (1I-3)
Le nombre de composantes indépendantes de la contrainte est réduit de 9 a 6 termes indépendants

(O'H,O'yy O, O'xy,O'xZ,O'yZ) [10], en appliquant & un cube élémentaire la condition qu’il n’y a pas

d’accélération angulaire et que le couple total doit étre donc nul [11]. Seuls six paramétres du

20
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tenseur de contraintes suffisent donc a définir complétement 1’état de contrainte en tout point P du

milieu continu [9].

. Gy Oy Oy G, Oy Oy
c=|0, 0, Oxl|=|06, 0, O avec :i,7=1,2,3 (1I-4)
Gy O3 Oy Ci3 Oy O
z
G

o

Figure I1-3 : Les composantes du tenseur de contraintes [12].
II-3-2-Les déformations:

La déformation &lastique est une déformation réversible, ¢'est-a-dire lorsque 1'on supprime
les sollicitations le milieu retourne a son état initial [13]. En général, toute force appliquée a un
milieu continu va induire une déformation de ce milieu. Les forces internes, propres a chaque
systéme, tendent cependant a résister a cette déformation. En conséquence, et pour de petites
quantités de déformation, le milieu va retrouver sa forme et son volume initial une fois les forces
extérieures retirées. Si ce retour a 1’état initial est parfait, le milieu est dit élastique. 1l existe donc
une relation entre la contrainte appliquée et la déformation subie par le milieu : cette relation est
appelée Loi de Hooke [9].

Dans cette gamme, l'allongement est proportionnel a la force dans le cas d'un étirement, et
I'angle est proportionnel au couple dans le cas d'une torsion.

La déformation élastique intervient pour les faibles sollicitations. Si I’on augmente les

sollicitations, on change le mode de déformation [13].
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['étude analytique est petite et flexible avec une déformation qui obtient sous l'influence des

forces externes relativement importantes. Et pour décrire la déformation d'un objet lide a des
vecteurs orthogonaux X, .x,,x;[14] le long de l'unité étroitement lice au solide comme sur la figure
(II-4), en supposant qu'ils ne sont pas déformés par la déformation du corps, par conséquent, nous
étudions le déplacement de points de corps déformés de coordonnées cartésiennes associé a une

condition corporelle non déformée.

Pour la déformation uniforme [11] chaque maille primitive du cristal est déformée de la méme

fagon.
! !
r 3 F 3
(@) (&)
o ——
ol '\
> x, » X,
90"
X X
Figure I1-4 : Axes des coordonnées avant ef aprés la déformation : (a) état initial, (b) état déformeé
[11].
§E
M (x, x,,
S Xy, %' )
r
» Y
X

Figure II-5 : Axes de coordonnées pour la description d'un état déformé élastique [2].

- =

Dans la figure II-5 on peut définit les vecteurs » et ' comme suit :

r=r(X,0.2) (11-5)
i r_”)'(x', v',2) (11-6)
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— - -

Le vecteur de posmon r avant la déformation devient » =#'+u  aprés la déformation.

—> > o
1 . Le déplacement est une fonction pour les coordonnées: u = u (x. v, z)

Et la déformation systématique est définie comme 1'état de déformation dans laquelle les

coordonnées de déplacement pour n'importe quel point dans le corps s'adapter linéairement avec les

coordonnées de ce point, a savoir que:

Uy SEpX sk + Bk (II-7-a)
Uy = 8% +EpX, +ExX, (II-7-b)
Wy = By Xy + 8%y F 657 (II-7-¢)
Ou;
3
=N& % (i=1.2,3) (1I-8)
=1
Ou bien :

u=gr (I1-9)
Cela signifie que les constantes de proportionnalité &, lient les coordonnées de deux vecteurs, ¢’est

pour cela elles forment un tenseur:

£ii, *@ Fni
[glj ] =&y Hp Ep (II-10)
S S G

|5:U|: Cest le tenseur des petits déplacements. Pour connaitre les éléments du tenseur des petites

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

ul(xl’xl’xii) (x x x’.‘)) u'_‘)(x’xl’xii)

0 8 2

Ay = 2 A+ 20 A, + S8 A, (I-11-2)
ox, ox, 0%y

b, = e g, 1 e (IL-11-b)
ox, ox, O,
By 0 0

Au, = = &5 A, +—2 A, (I-11-¢)
ox, ax ox,

g, définie par la formule suivante [1] :

Ou
£ =—2 I1-12
% 5xj ( )
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Les quantités g ne dépendent pas des valeurs des déplacements sont les composés de tenseur de
déformation et les équations (I1I-10-a), (II-10-b), (I1I-10-c) s’écrivent comme suit:

3

A, = g,x, (i=1.2.3) (1I-13)

=1
Les éléments tensoriels de déformation relient les composées de deux vecteurs avant et apres la
déformation.
Le tenseur |€U| n’est généralement pas symétrique, il est donc comme n'importe tenseur du seconde
ordre qu'on peut I'imaginer comme la somme de deux tenseurs : le premier symétrique et le

deuxiéme est antisymétrique (le tenseur symétrique est caractérisé pare, =¢, et le tenseur

A

antisymétrique est caractérisé parg, = —¢, et le fait que g, = 0 ) signifie que:

6 e, =0, (I-14)
~L( )= 115
eU—5£U+£ﬂ =g, (II-15)
1
@y =2(8U —gﬂ): 0 (II-16)

e;: Le tenseur symétrique.
o, : Le tenseur antisymétrique.
Nous étudions le tenseur antisymétrique qui se distingue par les caractéristiques suivantes:
w, =0 (i=/) (I-17)

o +o, =0 (11-18)

du, =Y o,dx (1I-19)
Avec la combinaison et la multiplication par dx, nous obtenons :
3 3
D du,dx, =), dx,dx, (11-20)
i=1 i,j=1
En appliquant les conditions du tenseur antisymétrique. Le coté gauche de 1’équation (11-19)
représente le produit scalaire entre le vecteur de déplacement et le vecteur de I’emplacement de

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

vecteur du déplacement dans 1'un des points du corps est perpendiculaire avec le vecteur de

localisation qui est calculées pour un point fixe 'o ' du corps. Aussi on peut dire que le tenseur ‘a)y‘
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est approprié pour le procédé a une rotation pur des points du corps autour d’un axe qui passe par

un point du corps '0". Pour cela, la partie symétrique de |5'U|(qui est |eU|qui décrit la déformation)

prend la forme suivante [10]:

ell 612 613
[elj ] = 21 622 623 (11-2 1)
631 632 633
i 1 1 ]
gt 5(‘912 +€21) 5(5'13 +‘931)
1 1
[eij ] = 5(521 T &, ) ) 5(323 +é&s5 ) (1I-22)
1 1
5(‘931 +‘913) 5(‘932 +€23) £
Et le déplacement du a la déformation subit a la relation suivante:
3
Au =) e, A, (i=123) (11-23)

=1
Les composés diagonaux du tenseur |eU| ont la méme signification des composés diagonaux du

tenseur de déplacement petit|gij| qui décrit la dilatation longitudinal. Tandis que les composés non

diagonaux décrivant le déplacement angulaire [15].
-Ap 0 0

o,=| 0 —-Ap O (11-24)
0 0 —-Ap

o,==Apd, (11-25)

II-4- Relation contrainte-déformation :

Les contraintes ont 1'effet de forces internes sur la matiére, mais les déformations sont I'effet
du déplacement interne sur la matiére. Il est connu que la contrainte et la déformation suivent une
relation linéaire ¢t proportionnelle jusqu’a une contrainte limite (Kollmann et Cété 1968, Gere et

Timoshenko 1997) figure II-5, Par conséquent, cette relation est la suivante [3]:

o= f(e) (11-26)

Dans le tableau II-1, nous présenterons les différences entre la déformation ¢t la contrainte.

[3®]
A
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Tableau II-1 : les différences entre la déformation et la contrainte

Déformations

Contraintes

Hypothése des petites

perturbations

Hypothése des petites

perturbations

vecteur déplacement : E(},r)

vecteur contrainte : #(x,#,t)

tenseur des déformations :

&= Y (grad(uwy)

tenseur des contraintes :

t=0.n avec o =o(x,1)

Sans dimension

N.m™ ou Pa (Pascal)

Rupture

g égz' on

 élastiqud

r Reégion

plastique

Figure 11-6 : [a courbe contrainte-déformation d un matériau.

II-4-1- La loi de Hooke géneéralisée:

Le comportement d'un matériau élastique divise en quatre cas sont présentées sur la figure

I1-6: (a) élasticité linéaire, (b) élasticité non linéaire avec assouplissement, (¢) élasticité non linéaire

avec raidissement, (d) élasticité non linéaire avec assouplissement suivi d'un raidissement [16].
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>
£

(@) (5) (0 (d)

nV

Figure Il -7 : Présentations des comportements élastiques [18].

En 1678, Robert Hooke publie 'article «De Potentia Restitutivan, ou «Of spring». Il contient
les résultats des expériences de Hooke sur les corps élastiques. C'est le premier article publié dans
lequel les propriétés élastiques des matériaux sont discutées.

La loi de Hooke est une loi de comportement des solides soumis a une déformation élastique de
faible amplitude. Elle a été énoncée par Robert Hooke, par la phrase en latin (expériences datant de
1675).

Ce qui signifie « telle extension, telle force », ou bien en termes modernes « l'allongement
est proportionnel a la force ». Hooke désirait obtenir une théorie des ressorts, en soumettant ces
derniers a des forces croissantes successives [5]. De sa loi deux aspects sont importants:

1. La linéarité.

2. L'¢lastieité.

Ces deux aspects ne sont pas identiques, la linéarité exprime « l'allongement est proportionnel a la
force », I'¢lasticité exprime que cet effet est réversible et permet donc de revenir a 1'état initial tel un
ressort soumis a de faible forces. 1.'¢lasticité a une limite, qui est indépendante de la notion de
linéarité, Hooke n'a considéré que la phase élastique et linéaire, donc proportionnelle et réversible
[3].

La loi de Hooke exprimant la linéarité (cas linéaire d'élasticité) des relations entre les composantes
du tenseur des déformations d'un matériau élastique et celles du tenseur des contraintes, elle s'écrit
comme suivant [17]:

&, =5, 0y ou o0,=C, .8, (1I-27)

i i i
Ou Sijk,Cijy sont des tenseurs d’ordre quatre appelés tenseurs des complaisances élastiques et
rigidités élastiques respectivement. Un tenseur d’ordre quatre défini dans un espace de dimension

trois (1,.k1=1,2,3) posséde 81 composantes. Les tenseurs o, et g sont symétriques, les

v
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composantes élastique Cjj ne changent pas lors d’une permutation des deux premiers ou de deux

derniers indices :

C

o =0l et C,=C (11-28)

Jikd ijkd il
Le nombre de composantes indépendantes raménent a 36, au lieu de 81 initialement. On tire avec
1’aide de théoréme de Schwarz sur la commutativité de 1’ordre des dérivations pour les dérivées
secondes :

Ciw =Cim =Cip = Cyyy 5(10:K,1=1,2,3) (11-29)

Il est possible donc d’exprimer les 21 composantes indépendantes dans un tableau 6x6 symétrique

comme présenté au tableau suivant [17,19]:

Cin Cuz Cus Cum Cua Cun
Corn Cmon Caay Lo Loy Copp
(CW ) _ gl 133 22233 53333 53323 53331 23312 (11-30)
1123 2223 3323 2323 2331 2312
Cus Casn Con Can Can Gan
_C1112 Cor Gz Caun G Can i

Les 21 composantes peuvent alors étre indexées selon deux indices :
Cp=Ch ou(@)—>a ()—>p (II-31)

Cette transformation permet alors de définir le tableau suivant en s’appuyant sur les

correspondances suivantes [16] :
(ij)—> e, (k)—> B
(11) =1, (22)— 2, (33) = 3, (23)er(32) — 4, (13)et (31)— 5, (12)er (21) > 6.

Cl 1 CIZ Cl 3 C14 Cl 5 Cl 6
CIZ CZZ C23 C24 C25 C26
c, ¢, C, C, C, C
(Caﬁ)z C13 C23 C33 C34 C35 C36 (11-32)
14 24 34 a4 45 16
CIS CZS C35 C45 CSS C56
_Clﬁ C26 C36 C46 C56 C66 _
La loi de Hooke s’exprime alors :
6
o, =anp5p (11-33)
a1




Les propriétés élastiques

o [Gx € G G G Gollle
o,| |Ca Cn Cn Cu Cy Culle
|G € G Cu € Cu||s 1)
o | 1Cu Cu Co Cu Ci Culle
e |G G & O € Ualls
6,] [Cs Cu Cy Cis Cu Col | ]

Pour les cristaux de symétrie cubique, le tenseur des constantes élastiques se simplifie par symétrie.
Dong, on ne trouve que trois valeurs distinctes Cyy, Cy3, Cyy [19]. La matrice (Cij ) s”écrit dans ce

cas

c, C, C, 0 0 0
c, ¢, C, 0 0 0
€)= “a Co Cu 000 (I1-35)
0O 0 0 C, 0 0
O 0 0 0 C, O
(0 0 0 0 0 C,

La matrice des constantes élastiques [S] qui a la méme forme de [C], est relié réciproquement a la

matrice [C] par la relation de Hooke, elle s'écrit donc de cette forme [20]:

S, S, S, 0 0 0]
S, S, S, 0 0 0
(5..)- S, S, S, 0 0 0 D5
o 0 0 S, 0 0
o 0 0 0 S, O
0 0 0 0 0 S,]

Pour un cristal cubique, les modules d’¢lasticité sont définit en fonction des constantes d’élasticite [11]:

1 X o
Cu= _Si s Gii =0 =185 —~535) ' 3 Gyt 265 =5 —~S) ' (II-37)

44

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

II-5-1- Le calcul des constants élastiques:

En utilisant les facteurs de forme symétriques et antisymétriques ajustés, on a pu calculer la

polarité qui est définie comme [21] :

P (33 (11-38)
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Avec V (3) et V5(3) sont respectivement les facteurs de forme symétriques et antisymétriques

pseudopotentiels pour les alliages ternaires d'intérét pour calculer les constants élastiques des
semiconducteurs.

En utilisant la description de Baranowski [22,23], et les interactions covalentes et de recouvrement
des liaisons dans les composes tétraédriques et aprés simplification, nous obtenons les expressions

des constantes ¢lastiques suivantes [24,25]:

3 B 3 1

Cam 437(5+ ai-a,2 f —0.6075(1-a, ] (11-39)
\/5 K2 3 1

C, = o 4.37(3- x)(l— alf)? +0.6075 (1— apz)i (11-40)

— 3(Cu +2C, Xcu —Cy ) (II-41)
" TCy +2C,

Ou d= ‘/%a est la distance entre les plus proche-voisin, a est le paramétre du réseau, 2 est le

parametre de dimensionnalité avec une valeur constante de 0.738 [26].

Les paramétres élastiques nous permettent de déterminer la réponse du cristal a des forces
extérieures. Ils se caractérisent par les constantes élastiques, le module d’incompressibilité, le
module de cisaillement, le module de Young et le coefficient de Poisson. Ils jouent un rdle
important dans la détermination de la résistance des matériaux. Les valeurs de ces paramétres
¢lastiques nous fournissent des informations précicuses sur les caractéristiques de liaison entre les

plans atomiques adjacentes et le caractére anisotrope de la liaison et la stabilité structurelle [27,28].
11-5-2-Le module de compressibilité :

Le module de compressibilité B (bulk modulus en anglais) est également appelé aussi
Module de rigidité a la compression, qui est défini comme étant le rapport du changement de la
pression hydrostatique p agissante sur un volume au changement de la fraction du volume dans les
solides par rapport au cristal cubique isotrope. Il décrit la réponse du matériau & une pression

uniforme. Elle est reliée aux constantes élastiques par la relation :

_ Gy +26,
3

B (T1-42)

30
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A

@&=r

- - -

Figure 11-8 : La compressibilité quantifie l'aptitude d'un corps a se contracter

sous l'effet de la pression.

II-5-3-Les constantes des forces :

a ¢t f représentent les constantes de force d’allongement (bond-stretching force
constants) et de force de courbure (bond-bending force constants). Les relations dea et fsont

donné par Verma [25] comme suit :

o= —A(ZISZZ)S (1-43)
d
B= %@B (11-44)

Ou A.S5,B et} sont des constantes données par les valeurs suivantes :
A=410et 8§=02
V=176 et B=0.85

Z,Z, > sont les charges ionique et la charge cationique, respectivement.

Z,Z =4 pour les semiconducteurs (II-VI).
1I-5-4 Module de cisaillement G :

Le module de cisaillement G est une grandeur physique propre a chaque matériau [29], qui
est appelé le module de glissement, le module de coulomb ou encore le module de rigidité est une
grandeur physique propre a chaque matériau et intervient dans la caractérisation des déformations

causées par les efforts de cisaillement, il est défini comme une constante qui relie la contrainte de
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cisaillement et la déformation pour un matériau élastique isotrope. I.e module de cisaillement est

relié aux constantes élastiques par la relation [30, 31]:

_ (Cn B Clz)

G (I1-45)

Figure 11-9 : principe du cisaillement d un matériau.

H-5-5-Module de Young Y:

Le module de Young (noté E) ou module d'élasticité longitudinale ou encore module de
traction, est la constante qui relie la contrainte de traction (ou de compression) et la déformation
pour un matériau élastique isotrope [32], il exprime la rigidité du matériau (exprime la force de
liaisons atomique) [33,34] veut dire la valeur élevé de ce module indique que la matiére subira une
déformation plus faible et la valeur petite de ce module indique que la matiére subira une
déformation plus forte [35], est utilisé pour fournir une mesure de la rigidité du solide [36], c’est

une constante propre a chaque matériau. Il est donné comme suite [31]:

— (Cu + 2C12 )(Cu - Clz)
Cht+Ch,

Y

(11-46)

Ce module dépend de [11] :
4+ L’¢énergic des liaisons entre atomes.
4+ Lanature des forces élastiques de rappel.

4+ La structure du matériau (amorphe, cristallin).




Les propriétés élastiques

II-5-6-Le coefficient de poisson v :

Ce coefficient a été mis en évidence analytiquement par Denis Poisson, mathématicien
Frangais (1781-1840), auteur de travaux sur la physique mathématique et la mécanique, qui en
détermina la valeur a partir de la théorie moléculaire de la constitution de la matiére [29].

Le coefficient de Poisson (aussi appelé coefficient principal de Poisson) fait partie des
constantes élastiques. Ce coefficient permet de caractériser la contraction de la matiére
perpendiculairement a la direction de 1’effort appliqué. Le coefficient de Poisson est défini comme
le rapport de la déformation latérale ¢t la déformation axiale [32]. Dans le cas d'un matériau
1sotrope permet de relier directement le module de cisaillement G au module de Young E [3]. Le
module de poisson utilisé dans notre travail est présenté par la relation suivante [37]:

po_ Cu (11-47)
Cll + CIZ

II-5-7- Le facteur d’anisotropie A :

Le facteur d’anisotropie (A) a une valeur critique (A=1) qui sépare les matériaux isotropique
(A <1) et anisotropiques ou (A >1)[31], est donné par la relation suivante [32]:

Gy —E

A= 1 11-48
v (11-48)

44

11-5-8-Le facteur d'ionicité |, :

L'étude des tendances et de la liaison chimique en semi-conducteurs apparait ainsi comme
une partie extrémement utile de recherche de nouveaux matériaux. Dans ce modéle nous avons
utilisé le facteur d'ionicité [25], qui est 1ié a la répartition de la charge entre les constituants et il est
définit par Pauling comme une différence d’électronégativité entre les deux constituants d'un

composé binaire [38]. Le calcul de facteur d’ionicité est basé sur la relation suivante :

0.24
£ = 0'8(728;1 )(S (11-49)
15—
11-5-9-Paramétre de Kleinman & :

Pour le systéme cubique le paramétre de Kleinman & peut étre aussi exprimé comme une

combinaison des deux constantes élastiques Cy; et Cyo [37,25] qui donné par x est le paramétre de
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kleinman. Ia relation entre le parameétre x et les constantes élastiques,ll est relié au tenseur de

déformation interne .qui donnée par [39]:

_ G, +8C,

: Hays T 26,

(11-30)




Les propriétés élastiques

Références:

[1] V. Trinite, thése de doctorat en physique, école polytechnique (France) 2006.

[2] M. Benhamida, thése de doctorat, université de Sétif 1 (Algérie) 2014.

[3] S. Daoud, thése de doctorat, université Ferhat abbas- Sétif (Algérie) 2012.

[4] K.A. Gschneidner Jr, A. Russell, A. Pecharsky, et al, Nat. Mater. 2 (2003) 587.

[5] M. F. Ashby et D. R. H. Jones, matériaux propriétés et applications Dunod, (Paris) 1998.

[6] B. Jacquout, Support de Cours, Propriétés mécaniques des Biomatériaux utilisés en
Odontologie, université médicale virtuelle francophone (France) 2009.

[7] F. Saad Saoud, thése de doctorat, université Ferhat abbas- Sétif (Algérie) 2010.

[8] N. Sebihi, thése de doctorat, université de Sétif' 1 (Algérie).

[9] A. Saoudi, thése de doctorat, université de Sétif 1 (Algérie) 2014.

[10] D. Maillard, polycopies du cours vibrations et ondes, chapitre IX, université Paris Diderot,Paris
7, (France) 2007.

[11] C. Kittel, physique de 1’état solide, Dunod, 7éme édition, 1998.

[12] A. Wiistefeld, thése de doctorat, Université Montpellier IL, Montpellier (France) 2007.

[13] J. M. Baranowski, J. Phys. C 17 (1984) 6287.

[14] D. Royer, Ondes ¢lastiques dans les solides, Masson (1996).

[15] L. Bendjaballah, mémoire de magister, université de Constantine, (Algérie) 2010.

[16] P. Navi, propriétés acoustique des matériaux : propagation des ondes planes harmoniques,
Presses polytechniques et universitaires romandes, 2006.

[17] L. Landau, E. Lifchitz, théorie de I’élasticité, tom VII, Mir Moscou 1967.

[18] F. khediri, mémoire de magister, université de Tébessa, (Algérie) 2012.

[19] H. Morkog, U. Ozgur, zinc oxide : fundamentals, materials and device technology, Wiley-VCH
2009.

[20] M. Grundmann, The Physics of Semiconductors, Springer-Verlag, Berlin Heidelberg, 2006.
[21] P. Vogl, J. Phys. C11 (1978) 251.

[22] M. L. Cohen, J. R. Chelikowsky, Electronic Structure and Optical Properties of
Semiconductors, Springer Series in Solid-State Sciences, 1988.

[23] E. Schreiber, O.L.Anderson and N. Soga, “‘Elastic Constants and their Measurement’’. Mc
Graw-Hill, New York (1973).

[24] S. G. Shen, J. Phys. Condens. Matter. 6 (1994) 8733.

[25] A. S. Verma, B. K. Sarkar, V. K. Jindal, Physica B 405 (2010) 1737.

[26] W. Nakwaski, Physica B 210 (1995) 1.

o8]
A



Les propriétés élastiques

[27] F. Kang, S. Zhong-Ci, Mathematical Theory of Elastic Structures, Springer New York, (1981).
[28] G. Mavko, T. Mukerji, J. Dvorkin, The Rock Physics Handbook, Cambridge University Press,
(2003).

[29] B. Mayer, H. An Ton, E. Bott, M. Methfessel, J. STicht, P. C. Schmidt, Intermetallics 11
(2003) 23.

[30] M. Levinshtein, Rumyantsev and M. shur (EdS), Hand-book Series on Semiconductors
parameters, World Scientific pub. CO Inc, Singapore, Vol 2 (1999).

[31] Z. Tian, theése de doctorat, université de Martin- Luther, Halle-Wittenberg, (Germany), 2008.
[32] R. Haichour, thése de doctorat, université de Sétif, U.F.A. S (Algérie) 2011.

[33] A. Kellou, H.I. Feraoun , T. Grosdidier , C. Coddet , H. Aourag, Acta Materialia 52 (2004)
3263.

[34] A. Sekkal, A. Benzair, H. Aourag, H. 1. Faraoun, G. Merad, Physica B 405 (2010) 2831.

[35] M. W. Barsoum, T. El-Raghi, W.D. poter, H. Wang, S. chakra borty, J. Appl. phys.88 (2000)
6313.

[36] H.Langueur, thése de doctorat en physique, Université Sétif [ (Algérie) 2014.

[37] E. Schreiber, O. 1.. Anderson and N. Soga, Elastic Constants and their Measurement, Mc
Graw-Hill, New York (1973).

[38] S. Yousfi, mémoire de magister, Université de M’Sila, (Algérie) 2004

[39] K. Kleinman, phys. Rev. 128 (1962) 2614.




Chapitre 111




Reésultats et discussions

Reésultats et discussions
HI-1-Introduction :

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

La fabrication de nombreux dispositifs électroniques et dispositifs de détection étaient des
composés semi-conducteurs II-VI cristallisés dans la structure du mélange de zinc soumis a
speculation et stabilité notamment en raison de ses applications potentielles dans la réalisation et le
développement de dispositifs optiques et optiques comme appareils émetteurs de lumiere blanche
[2,3], éléments de cellules solaires, ou des divans conductrices transparentes ailettes de tampons

(films) [4].
HI-2-Les proprietés élastiques :

Il existe plusieurs méthodes qui sont utilisées pour calculer les propriétés des solides. Dans
ce travail nous avons utilisé la méthode des pseudopotentiels empirique local (EPM), couplée avec
I’approximation du cristal virtuel (VCA) qui introduit 'effet du désordre compositionnel, et
combinée avec le model des orbitales liées de Harrison (BOM), elle est utilisée pour étudier les
propriétés élastiques telle que les constantes élastiques, le module de Young, de cisaillement ...etc,

en fonction de la concentration x de Magnésium de I'alliage Mg Zn_ Te[5].

Le pseudopotentiel est défini comme étant une superposition des pseudopotentiels

atomiques de la forme suivante [6]:
Ve(r)=V (r)+Vy, (1) (I1I-1)
V. : la partie locale du pseudopotentiel.

V., + la partie non locale du pseudopotentiel.

Dans nos calculs, on néglige les parties non locales et on a considéré les composants de

Fourier del’, (-r:) comme des paramétres du pseudopotentiel [7].

Donc :

V(R =V,.(") = YV (G)S(G)exp(iGr) (I11-2)

Avec V(G) est le facteur de forme donné par [8]:

V(G) = 5V, (G)+ (1= )V, (G)- Plx(1-x)J2 [V, (G)- V,.(G)] (I11-3)
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Vg (G) et V,. (G) sont les facteurs de formes des composés AB et AC respectivement de 1’alliage
ternaire AxB1xC.

Ces facteurs de formes ont été utilisés pour le calcul des constantes élastiques de 1’alliage
ternaire semiconducteur MgyxZn; s Te en faisant varier la valeur du paramétre p jusqu’avoir un bon
accord avec les valeurs expérimentales. La valeur de p dans notre étude est égal a (p =0.34501031)
correspondant & un bowing optique expérimental (c= 0.67eV) .Les facteurs de forme de cet alliage

sont calculés selon 1’expression :

= Vi (G )+ (1= %)V, (G) = P~ )P [V, (G) = Vi (G)] (IT1-4)

Mg, Zn_ Te

Les composés de FourierV(a) sont les parametres du pseudopotentiel ou les facteurs de

formes. Ces derniers ont été tirés de la littérature et ensuite ajustés par la méthode non linéaire des
moindres carrés [10] nommée le modéle d’optimisation de Kobayasi et Nara [9] ou tous les
parametres sont optimisés sous un critére qui consiste a minimiser la moyenne de la racine carré de
I’écart des gaps d’énergies calculés par la méthode du pseudopotentiel par rapport a ceux trouvés

expérimentalement, définit par [11]:

1
" 2
(Sl ]
g [ A (I111-5)
m—n
O doit étre minimal.
Avec : AE, =E~F —E;“j (I111-6)

-éime

Ou E7Pet Eij“j sont les énergies observées expérimentalement et calculées; entre le ™™ état au

-éme

vecteur d’onde k =k etle ;j* état au vecteur d’onde £ =k, dans les m paires choisis (7, j), n étant le

nombre des paramétres du pseudopotentiel empirique.
Les valeurs de départ des facteurs de forme sont améliorées par itération jusqu’a minimiser le J.

Les facteurs de formes du pseudopotentiel local symétriques et antisymétriques et aussi les
parametres du réseau des composés binaires semiconducteurs MgTe et Znle dans la phase zinc

blende sont présentés dans le tableau III-1.
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Tableau I11-1: Les facteurs de forme symétriques (V) et antisymétriques (V.4) ajustés en (Ryd) des
matériaux semiconductenrs ZnTe et MgTe dans la phase zinc blende ainsi que les paramétres du
réseau a en (u.a) et en (A°).

. | Facteurs de formes (Ryd) Paramétre
Composé 4
Vs(3) Vs(8) | Vs(1) [Va(3) Vad) | va(l) |duréseana
11.5343(u. a)
ZnTe -0.2889 0.0 0.05143 1 0.016334 | 0.1422 | -0.1261
6.1037 (A®)
MgTe -0.3302 0.2038 | -0.0285 | 0.2085 0.0 0.03194 115, 8)
6.350 (A°)

11I-3-Les propriétés élastiques de Ualliage semiconducteur Mg 7n_Te:

La connaissance des constantes élastiques jouent un réle important pour obtenir des
informations sur les propriétés élastiques et la stabilité d’un solide [12].

Les propriétés élastiques définies la capacité d’un matériau a subir les contraintes a la limite
d’élasticité et regagner la forme initiale [13]. Les deux binaires MgTe et ZnTe forment une bonne
hétrostructure, car ils possédent des paramétres de maille presque identique [14]. On peut utiliser les
informations concernant les propriétés élastiques pour comprendre le type de liaison atomique, le

module de compressibilité peut &tre aussi utilisé pour prédire les forces en absence d’imperfection.
IHI-3-1-Les constantes élastiques:

Les constantes élastiques € sont des grandeurs macroscopiques reliant dans les solides
homogeénes, les contraintes aux déformations. On utilise 1’approche de Baranowski pour calculer les
constants ¢lastiques et voir 1’effet de la concentration x de Magnésium [19]. Nos résultats
concernent les constantes élastiques (C,,. C,ef C,,)pour les composés binaires MgTe, ZnTe et
leurs alliages ternaires Mg 7Zn,_Te, pour les deux cas (VCA et VCAA) sont indiqués dans le
tableau III-2 qui contient également les données expérimentales et théoriques disponibles pour la

comparaison. On voit que nos valeurs calculées pour (C . C,, )sont en bon accord avec les

12
résultats rapportés dans les Réfs [19-23], aussi il y’a un bon accord entre nos calculs pour C,, et

ceux rapportés dans les Réfs [18-20,24].




Tableau 111-2: Les constantes élastiquesC,,, C,et C,, en (1 0" dyne/ sz) de l'alliage ternaire

Mg Zn, Te.

Reésultats et discussions

Constantes élastiques (1011 dyne /cmz)

Matériaux Cn Cp Cy
Cal. Exp. | Autres Cal. Fxp. | Autres | Cal Exp. [ Autres
(b)
2'11409?6) 4.07% 2.654
. 4,28 — 2.33©@
ZnTe 99808 | 7.13% o g 428121 3.1(8}1(;%) 1@ | 404277 %, 12 3.77(2;)
) 420 ™ 4.04
3%@ 4.07% 5.5®
9.60992" 4.12613" 3.89104
MgoiZnosTe | o 7es65™ |- - 4197417 |~ - 396376 | -
Mg 25Zng7sT | 8.87346 @ | 3.82051 @ | 3.58884 ©
e 9.32406 G318 4.00342 387371 3 77508 3278
o s T 858912 3.70286 3.47203
8oL RC | g 13066 | ) 3.92276" |~ - 3.69608" |~ -
731362 © 3.17587- © | 2.9477 ©
MgosZnosTe | ¢ 4030 |~ 5.38 3513027 |~ 337271 3 90036~ | - 3.406
N 590682 2.59441 236932
goreMos e 1 ¢ 21076™ | ) 2963417 |~ ) 274276 | -
4.47298" 1.99983" 1.78027
MgosZnosTe | 5 neus™ |- - 226078 | ) 204238 |~ -
6.124¥ 2.817%
4.6899 3.081@ 4.827¢
3.77® 1.7140 3.014®
MgTe 377397 |- | g50 1.70866 | - 5 o 1.49343 |- { A0
6.129 2.819 3.189
9.6 1.76%

iE. r
Nos calculs sans désordre.

Ed .
Nos calculs avee désordre.

@ REF [15], © ReF. [16], © R&f [17], Y Réf. [18], © Réf. [19], @ Réf [20], © Réf. [21], @ Réf.
[22]. ¥ Ref [23], V ReF. [24], ¥ Réf [25].

La figure III-1 représente les variations des constantes élastiques Cjp, Cpp et Cy

de I’alliage

ternaire Mgy7n;_Te en fonction de la concentration x de Magnésium dans 1’intervalle [0,1] avec et

sans désordre. Nous notons que tous ces constantes élastiques Cyp, Cyp ¢t Cyy diminuent non

linédairement avec 1’augmentation de la composition x en allant de ZnTe ou (x=0) vers MgTe ou

(x=1) de I’alliage ternaire Mg, 7Zn Te.
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Les courbes de la figure I1I-1 correspondent a des interpolations quadratiques de la forme suivante :

Cg = a+bx+cx(x—1)

c: est le parametre de courbure.

Leurs expressions analytiques sont d’écrites comme suites:

Sans désordre :

C,, =10.0699502 - 4.6330332 x-1.7450682 x* (VCA)
C, =4.3167477-1.9169189 x-0.7237999 x° (VCA)
C,, =4.0798241-1.9020975x- 0.7184494 x* (VCA)

Avec désordre :

C,, =9.929977 -1.0244776 x - 4.9746258 x* (VCAA)
C,, = 4.2593387 - 0.4473871 x- 2.0371596 x* (VCAA)
C,, =4.0220723-0.4103616x-2.0540027 x* (VCAA)

(I11-7)

(IT-8)
(I11-9)

(111-10)

(I1-11)
(I11-12)

(111-13)

D’aprés ces équations ,on peut noter que I’effet du désordre affecte fortement toutes les

constantes élastiques C;;, Ci2 et Cyq sans changement des signes des paramétres de courbure, et il

augmente ces constantes élastiques dans tout I’intervalle [0,1] de la concentration x de Magnésium.
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Constante élastique ¢11(1011 dyn.cni?)

3

00 01 02

03 04 05 06 07 08 09 10

Composition x

MgTe

200
1.75]
1,50

Constante élastique ¢12(1011 dyn.cni?)

00 01 02
ZnTe

03 04 05 06 07
Composition x

‘08 09 10
MgTe

232
2034
1.74
1.45

Constante élastique C44(1011 dyn.cni?)
w
B

—a— VCA

b

ZnTe

00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10

Composition x

WMigTe

Figure I1I-1: Les variations des constantes élastiques C 11, C2, Cyqg en fonction de la

concentration x de Magnésium: sans désordre (-

[alliage ternaire.

) et avec désordre (----- - - ) de

L
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La figure III-2 montre les variations des constantes élastiques C1, C12 et Cyq avec et sans désordre

en fonction de la concentration x de Magnésium de 1’alliage ternaire MgyZn; ;Te.

12
——C11 nqxTe
=01 [ o
-

= e
0o O o =
PR R TS N

Constantes élastiques (101 1dyn.cni)
-]

1 — T T T T T T T T T T T T T T 1T 1
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
ZnTe Composition x MgTe

4<_t-‘_r4:.-_.-¢_-_ %

~& g

- :'*--‘:.:-t_.:__._'t 2

24 '":th?

1 ] T T X T . T & T ¥ T T T 2 T \ T % T & f
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10

ZnTe Composition x MgTe

Constantes élastiques (101 1dyn.cni)

Figure I1I-2: Les variations des constantes élastiquesC,,,C ,, et C, en fonction de la

£i?
concentration x de Magnésium de Ualliage ternaireMg Zn, Te, avec et sans désordre.

La figure III-2 illustre les variations des constantes élastiques Cqq, Cypp et Cyy avec et sans désordre

en fonction de la concentration x de Magnésium de 1’alliage MgyZn; <Te, qualitativement ces

constantes élastiques montrent un comportement similaire. On note qu’ils présentent tous un

comportement non linéaire par rapport a la composition x avec différents taux de variation et que

les vitesses de diminutions des constantes élastiques Cy, et Cyy sont presque similaire et plus faible

par rapport a celle de Cy;.
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HI-4-2-Le module de compressibilité et les constantes de force :

Le module de compressibilité élastique B est défini comme étant le rapport du changement de la
pression agissante sur un volume au changement de la fraction du volume (le facteur d’élasticité
volumique). Il décrit la réponse du matériau a une pression uniforme [26]. Pour déterminer les
valeurs du module de compressibilité B et les constantes de force o et B, de ’alliage ternaire
semiconducteur en tenant et sans tenir compte de 1’effet du désordre compositionnel. Nous avons

appliqué les formules (11-42), (1I-43) et (11-44).

Le tableau III-3 représente les valeurs calculées du module de compressibilité B et les constantes de
force d’élongation a et de recourbement B en fonction de la concentration x de Magnésium de
I’alliage ternaire MgyZn;xTe.

D’une maniére Générale, 1’accord entre nos résultats pour les composés binaires ZnTe et MgTe et

les valeurs connues dans la littérature sont raisonnablement bons.
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Tableau 111-3 : Le module de compressibilité B en (1 0" dyne/ sz) et les constantes de force

d’élongation a et de recourbement f en (N i m) de l'alliage ternaire Mg _Zn, Te.

B (10"'dyne/cm?) o (N/m) p (N/m)
Matériaux
Cal. Exp. | Autres Cal. Autres Cal. Autres
3]
— 18.61® )6'203
1 © 219¢ ©
2.61 ® 4.88
5191 ® il 4.66%
ZnTe 6.1811 | 5.09% clgh | 29-30315672 39.02 ™ | 3.097292446 359 ™
i ? (n .
5.1 (')@ 9028 )3 534
5.09
32.04 ©@ 447 ©
5.9541 28.97523338 P
. . 3.062631522
Mgo,1ZnosTe | 6.0602 . . 29.31464418 . et .
. 28.48334838 3.010640137
Mgo’lfno-”T 2'32‘7@* - | 4688 28.97324566* 9.062421424*
5.3316: 28.31938671: 2.993309675:
Mgg3Zno;Te | 5.6587 . . 28.83784526 . 3.048109838 .
4.5551 - 27.66354003 2.923987828
MgosZnosTe | 5.0561 - “3 28.22922469 - 2.983779708 -
— 27.00769335 2.85466598
MgosZnosTe | oyr™ . s 27.52615191 : 2.909466143 .
3.4794 26.84373169 2.837335518
Mg°-75§“°-25T 42450" | - | 3888 19733360807 2.889116805
2.8242: 26.35184668: 2.785344133:
MgosZno Te | 3.2100 2 2 26.69125748 . 2.821219261 .
3.76%
3 61 30.07" 265
(d > (n (n
MgTe 2.3971 )3'87 411" | 26.02392334 29'8)34 2.750683209 2'5)55
(k)
j'gg o 25.40% 2.69%

T

Nos calculs sans désordre.

@ ) © @ ©
o, REE (15, 7 REE. [16], "REE [17], © REE [27), 7 REE. [18],
"Rer 1201, Y Rer 221, Rt (301, ReE. [251,

it
Nos calculs avec désordre.

m

Réf [31],

D (g) )
- Ref [28](,)gRéf. [19]. © ReF. [20]
Y Rer 1321, Ref [33], 7 RéF [34]

La figure III-3 représente la variation des constantes de force a et B avec et sans désordre en

fonction de la concentration x de Magnésium de 1’alliage ternaire MgyxZn, xTe. Cette figure, nous

montre une diminution presque linéaire des deux constantes lorsque on ne tient pas compte de
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I’effet de désordre (VCA) et non linéaire lorsque on prend on considération I'effet de désordre

(VCAA) avec I’augmentation de la concentration x de Magnésium.
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205 ‘ Mg xTe I __:_.xgﬁ/-\
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Figure 111-3: Les variations des constantes de force « et f3 de l'alliage ternaire Mg _Zn, Te en

fonction de la concentration x de Magnésium: sans désordre (—) et avec désordre (- - - -).

Les expressions analytiques de la figure I1I-3 sont d’écrites comme suites:

Sans désordre :

o =29.3031604-3.2792358x+ 5.8275059 x 10° x* (VCA)

=3.0972938-0.3466081x-5.8275058 x 107 x? (VCA)
Avec désordre :

a=29.3669373-1.1014258x-2.1777424x" (VCAA)

£ =3.1040352-0.1164204x-0.2301818x* (VCAA)

(I11-14)

(III-15)

(111-16)

(11-17)
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D’aprés ces équations dans les deux cas avec et sans désordre, on peut remarquer que ’effet
du désordre affecte fortement les constantes de force o et B avec un changement de signe de
parametre de courbure de la constante de force a, et il augmente ces constantes de force dans tout
I’intervalle [0,1] de la concentration x de Magnésium.

La figure III-4, représente les variations des constantes de force @ et f en fonction de la

concentration x de Magnésium de 1’alliage ternaire Mg,7Zn 4 Te avec et sans désordre.
D’apres cette figure, on remarque que la constante de force de recourbement 3 est moins élevée que
celle de la constante de force d’¢longation « sur tout I'intervalle allons de (x =0) jusqu’a (x =1),

donc on constate qu’il y’a une dilatation des liaisons.
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Figure ITI-4: La variation des constantes de force a et f de l'alliage ternaire Mg _7Zn, Te en

fonction de la concentration x de Magnésium, avec ef sans désordre.

La figure III-5 représente la variation du module de compressibilité B avec et sans désordre en

fonction de la concentration x de Magnésium de 1’alliage Mg_7Zn, Te, notons que lorsqu’on varie X
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de x=0 (ZnTe) a x=1 (MgTe), le module de compression diminue non linéairement de (6.1811 a

2.3971)1011dynef cmz. Nous remarquons aussi que les valeurs du module de compressibilité pour le
composé binaire MgTe est plus petit que celle du composé binaire ZnTe. Comme le module de
compressibilité B des matériaux cristallin donne la mesure de la rigidité, on peut en conclure que le
composé ZnTe est plus rigide que celui de MgTe cela veut dire que 1’addition de Magnésium rend

I’alliage Mg Zn, Te moins rigide.

Module de Compressibilité B (1011 dyn.cm®)

00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 In}fOT
ZnTi o e
- Composition x .
Figure 111-5: La variation du module de compressibilité B avec et sans désordre de ['alliage
ternaire Mg _Zn, Te en fonction de la concentration x de Magnésium.
Les expressions analytiques pour le module de compressibilité B sont:

Sans désordre :

B=6.2344822-2.8222918x-1.0642216 x* (VCA) (III-18)

Avec désordre :

B=6.149552-0.6397533x-3.0163125x" (VCAA) (II1-19)

D’apres ces équations dans les deux cas avec et sans désordre, on peut dire que ’effet du
désordre augmente le paramétres de courbure d’une valeur égale a ¢ = 1.0642216 sans désordre a

une valeur égale a ¢ = 3.0163125 avec désordre sans changement de signe, Les valeurs de B
11 2 11 2
calculées pour ZnTe (6.1811.10 dyne/cm ) et MgTe (2.3971.10 dyne/ecm ) sont en accord avec les

11 2
valeurs expérimentales [15,27] (5.09 et 3.87) 10 dyne/cm respectivement et les valeurs théoriques

[16-20,22.29]

HI-4-3-Les modules de cisaillement G, de Young Y, le coefficient de Poisson v et le facteur

d’anisotropie A:
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Les calculs des modules de cisaillement (7, de Young ¥, et le coefficient de Poisson v ainsi

que le facteur d’anisotropie A, sont basés sur les constantes élastiques C [ C ot C e des alliages

[35]. Les valeurs des modules de cisaillement (G, de Young ¥, le coefficient de Poisson v et le

facteur d’anisotropie 4 avec et sans tenir compte de I’effet du désordre compositionnel de 17alliage

Mg 7Zn, Te obtenues sont rassemblés dans le tableau III-4.

Tableau I11-4: les modules de cisaillement (G) Young (Y )en (1011 dyne/ sz) le coefficient de

Poisson v et le facteur d’anisotropie (A) de l'alliage ternaireMg Zn, Te.

Matériaus G (10" dyne/em?® | Y (10" dyne/em?) v A
Cal. Autres Cal. Autres Cal. Autres Cal. Autres
1.4685®
ZnTe 2.8498 268)6@ 7.4105 | 6.6492® | 0.30018273 | 0.286® | 0.70491199 | 0.410@
2(:
s . . T 2.7419:* 7.1311:* 0.30038659:* 0.70467084:*
801409 2C 5 2941 - 7.2657 - 0.30017827 - 0.70491727 -
2.5265 @ | 6.5737 @ | 0.30097034" @ | 0.70398073" @
MgozsZnossTe | 5 ceoa™ | 122257 | ¢ 9180™ | 01017 | 30038827 | 9287 | 0. 70466885 | 0340
Mo 7n To | 24431 [ |e3s827 | 0301242047 | | 0703659747 |
goasMo7 2.6040 6.7730 0.30051574 0.70451811
2.0689" @ | 5.3905 @ | 0.30276698" @ | 0.70186062" @
MgosZnosTe | 53146 | 10947 | 6 0246™ | 23217 | 030140885 | Y238 | 070346273 | 9292
T 1.6562" ] 4.3233" = 0.30518055" ] 0.69902171 ]
£o.74M0.3 1.9237 5.0138 0.30318813 0.7013645
1.5508 @ | 40507 @ | 0.30396984" @ | 0.6980956 @
Mgo7sZnoasTe | ) 17 | 0883571 g a0 | 494857 | 303848427 | 9237 | 07005873 | 0276
Moo oZne Te | 12366 | 32372 | - 0.30895884 | [0.69459859 |
£o9£Mo.l 1.4238 3.7213 0.30678787 0.69713695
0.804 @
MgTe 1.0327 1.03“(’;) 2709 | 4.5936™ | 0.31164957 | 0.291™ | 0.69146417 | 0.267?
3.9

2 r
Nos calculs sans désordre.

* r
Nos calculs avec désordre.

(a) (b} (o) (d)
YREE [19],  Réf [20], RéF [22],  Réf. [25].

Dans le tableau I11-4 nous avons inséré les calculs obtenus des modules de cisaillement G et

de Young ¥ en (dyne/cm?2), le coefficient de Poisson v et le facteur d’anisotropie 4 avec et sans tenir

compte de I’effet du désordre compositionnel de 1’alliage ternaire Mg _Zn, _Te avec d’autres calculs

disponibles.

En faisant la comparaison entre les calculs obtenus avec d’autres résultats, nous pouvons dire

que nos valeurs trouvées sont d’une maniére générale en accord avec d’autres travaux disponibles.

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

diminution des facteurs d’anisotropie A, ainsi que le module de cisaillement & et de Young I avec

4
w
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I’augmentation de la fraction molaire x de Magnésium. Nous avons remarqué aussi que 1’effet du
désordre fait augmenter les valeurs des modules de cisaillement G, de Young I et le facteur
d’anisotropie A, par contre il fait diminuer les valeurs de coefficient de Poisson v.
Les variations des modules de cisaillement (G et de Young ¥ en fonction de la concentration x de

Magnésium de I’alliage ternaire Mg _Zn, Te, sont représentés dans les figures III-6 et III-7.

Module de Cisaillement (1011 dyn.cm™)

o84
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
ZnTe Composition x MgTe

Figure I11-6: La variation du module de cisaillement (G) en (dynef cem’ ) avec et sans désordre de

Ualliage ternaive Mg _Zn, Te en fonction de la concentration x de Magnésium.
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Figure 111-7 : La variation du module de Young (Y ) en (dyne/ cm’ ) avec et sans désordre de

Ualliage ternaive Mg _Zn, Te en fonction de la conceniration x de Magnésium.

A partir des figures III-6 et ITI-7 qui représentent les variations des modules de cisaillement

(5 et de Young ¥ respectivement, avec et sans désordre de I’alliage temaire Mg _Zn, Te en fonction

de la concentration x de Magnésium, nous remarquons qu’il ya une diminution non linaire de ces

modules avec I’augmentation de la concentration x sur tout ’intervalle [0, 1] en allons du composé
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ZnTe lorsque (x=0) au composé AMgTe ou (x=1), et nous pouvons dire aussi que 1’effet de désordre

fait augmenter les modules de cisaillement G et de Young Y.
Les variations du coefficient de Poisson v et du facteur d’anisotropie A avec et sans désordre

de I'alliage ternaire Mg _Zn,_ Te en fonction de la concentration x de Magnésium sont représentées

dans les figures III-8 et II1-9

0314
1 —— \CA Nq_ 1€
0312- M'

= 0310

2 0308

=)
]
i

Coefficient de Poisso

29 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
nte Composition X MgTe

Figure I11-8 : La variation de coefficient de Poisson v avec et sans désordre de ['alliage ternaire
Mg _7Zn, Te en fonction de la concentration x de Magnésium.

A partir de la figure I11I-8, nous remarquons qu’il v a une augmentation non linéaire dans les valeurs
du coefficient de poisson avec I'augmentation de la concentration x, et nous avons remarqué aussi

que I’effet de désordre fait diminuer le coefficient de Poisson v.
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Figure IT1-9 : La variation du facteur d’anisofropie A avec et sans désordre de I'alliage ternaire
Mg Zn, Te, en fonction de la concentration x de Magnésium.
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La figure III-9 montre qu’il y’a une diminution non linéaire du facteur d’anisotropie avec
I’augmentation de la concentration x de Magnésium, ¢t que 1’effet du désordre augmente le facteur
d’anisotropie A.

Les expressions analytiques des modules de cisaillement G et de Young Y, aussi le coefficient de
poissony et le facteur d’anisotropie A sont d’écrites comme suites:

Avec désordre :

G =12.876601-1.3580554x-0.5106359 x> (VCA) (111-20)
Y =7.4793866-3.510717x-1.3232435 x> (VCA) (111-21)
v =0.3004166 - 0.0016949 x+0.0125834 (VCA) (I11-22)

A=0.7046429+0.001891x-0.0146781 x> (VCA) (111-23)

Sans désordre :

(7=2.8353188-0.288543x-1.4687353x* (VCAA) (I11-24)
Y =7.3727079-0.7508985x-3.7948714 x* (VCAA) (I1-25)
v =0.3008308-0.008165x+0.0175672 x* (VCAA) (111-26)
A=0.704157+0.0095145x-0.0205636 x° (VCAA) (111-27)

HI-4-4-Le facteur de Uionicité f, et le parametre de Kleinman & :

Le facteur de I'tonicité £ est lié a la répartition de la charge entre les constituants et 1l est

définit par Pauling comme une différence d’électronégativité entre les deux constituants d'un
composé binaire [36].Pour calculer le facteur de I'1onicité, nous avons utilisé la relation suivante

[37]:

. _ 087891 "

. I11-28
@z -

Le tableau III-5 illustre les valeurs calculées du facteur de I'ionicité fj et du paramétre de Kleinman

£ de I’alliage Mg _2Zn, Te, on note que nos résultats pour les composés binaires ZnTe et MgTle sont

d’une maniére générale en accord avec d’autres résultats disponibles.
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Tableau I11-5 : Facteur de lionicité f, et le paramétre de Kleinman & de lalliageMg 7Zn,_ Te.

Matériaux S 3
Cal. Autres Cal. Autres
0.361% 0.478 @
ZnTe 0.637415948 0.609® | 0.56396261 | 0.596 ‘9
0.678 ® 0.701©
Mgo 1 ZnosTe 0.63 8024013:* ] 0.56432672:* ]
14580, 0.637394647 0.56395464
0.638936111 0.56537007 ¢
Mgo.2sZnorsTe | 630027699™ 0.56432973" 0718
Mgo ;7 Te 0.639240143:* ] 0.56585606:* ]
FE0, 0.638278771 0.56455745
0.640456274 0.56858823" .
MgosZnosTe | c3040733™ ) gssamase” | TR ©
Mgo-Znn sTe 0.641672404:* ] 0.5'7292805;= ]
TS0, 0.640711031 0.56934412
0.641976436 0.57435143 ¢
MgossZnoasTe |, c11068024" 0.5705304" 0.747'
Mgy o7y, Te 0.642888534:* ] 0.5'7976033;= ]
SE0 0.642259168 0.57582878
0.554™
MgTe 0.643496599 | 0.5259 | 0.58465489 | 0.753©
0.685 D

(a)
YR, [16],

Nos calculs sans désordre.

EEd -
Nos calculs avec désordre.

(b) (e (d (e ()
Réf, [38].  Réf [39], RS [17],  R&E [19], Réf. [40].
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Les figures III-10 et III-11 représentent les variations du facteur d’ionicité et du paramétre de
Kleinman ¢ successivement avec et sans désordre de I’alliage ternaire Mg Zn, Te en fonction de la

concentration x de Magnésium.

Facteur de l'ionicité

00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
ZnTe Composition X MgTe

Figure ITI-10: La variation de facteur d'ionicité f, avec et sans désordre de l'alliage ternaire

Mg _7Zn, Te en fonction de concentration x de Magnésium.
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Figure IT1-11: La variation du facteur de Kleinman & avec et sans désordre de ['alliage ternaire

Mg Zn, Te en fonction de concentration x de Magnésium.

A partir des figures (III-10, III-11), on peut voir, qu’il y a une augmentation non linéaire du facteur

d’ionicité f et non linéaire du paramétre de Kleinman £ avec I’augmentation de la concentration x

de Magnésium ,et on constate aussi que 1’effet du désordre est trés clair.
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Conclusion générale

Dans ce travail nous avons étudié les propriétés élastiques des composées binaires ZnTe et

MgTe et leurs alliages ternaires semiconducteurs Mg _Zn, Te .

La méthode de calcul utilisée est celle du pseudopotentiel empirique (EPM) couplée avec
I’approximation du cristal virtuel (VCA) qui inclue I’effet de désordre compositionnel comme un

potentiel effectif, et combinée avec le modeéle des orbitales liées de Harrison (BOM).

Nous avons calculé les constantes élastiques(C,,,CetC,,), le module de
compressibilité 5, le module de cisaillement G, le module de Young I, le coefficient de poisson
v, le facteur d’anisotropie A, I'ionicité £ le parametre de Kleinman £ et les constantes de force
a et [} pour les composés binaires et leurs alliages ternaires.

La dépendance de la concentration x de Magnésium, sur les propriétés élastiques des
alliages ternaires Mg Zn_ Teet ces composés binaires Znle, MgTe a été étudiée sur toute la
gamme de la composition [0-1].

Les résultats acquis, nous ont permis de tirer les conclusions suivantes :

v" Les valeurs des constantes élastiques (C},,

Cpet C,,), les modules de cisaillement G, de
Young Y, de compressibilité B et le facteur d’anisotropie A4 diminuent non linéairement
avec I’augmentation de la concentration x de Magnésium avec et sans désordre.

v’ qualitativement les constantes élastiques montrent un comportement similaire mais sur le

plan quantitatif on constate que la constante C 5 st plus élevé que les constantes C 5, et C i

qui sont presque identique.

v' le coefficient de Poissonv , 1’ionicité £,

; et le paramétre de Kleinman £ augmentent non
linéairement avec [’augmentation de la concentration x de Magnésium avec et sans
désordre.

v" Les constantes de forcea et B diminuent presque linéairement en fonction de la

concentration X on négligeant 1’effet de désordre, et elle est non lindaire lorsqu’on prend
en considération cet effet. La constante de force d’élongation a est trés élevée que celle de
la constante de force de recourbement P sur tout I’intervalle allons de (x=0) jusqu’a (x=1).
v’ Teffet du désordre affecte fortement toutes les constantes élastiques Cyq Cyz et Cyy sans
changement des signes des paramétres de courbure, et il augmente ces constantes

élastiques dans tout I’intervalle [0,1] de la concentration x de Magnésium.
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v T’effet de désordre fait augmenter aussi le module de compressibilité, les valeurs des

modules de cisaillement G, de Young Y et le facteur d’anisotropie A, par contre il fait
diminuer les valeurs de coefficient de Poisson v, le facteur d’ionicité £, et le parametre de
Kleinman &
En générale, nos résultats pour les composés binaires ZnT7eet AMg7e sont en accord raisonnable
avec les ressources disponibles des données expérimentales et théoriques. Pour les quantités
physiques des alliages ternaires semiconducteurs Mg Zn,  Te d'intérét lorsque les données ne sont

pas disponibles dans la littérature, nos résultats sont des prévisions et peuvent servir de références

pour les futurs travaux.
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