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Reésumé

Résumé :

Dans ce travail nous avons étudié les propriétés élastiques des semiconducteurs I1I-V,
cristallisés dans la structure zinc-blende des composés binaires GaAs AlAs et leurs alliages.
Nos calculs sont basés sur 1'utilisation de la méthode de pseudopotentiel empirique (EPM)
couplée avec |’approximation du cristal virtuel (VCA), qui introduit I’effet du désordre
comme un potentiel effectif, et combinée avec le modele des orbitales lices de Harrison
(BOM).

Nous avons calculés les constants élastiques Cp, Ciz et Cuq , le module de
compressibilité B, le module de cisaillement G, le module de Young Y, coefficient de
poisson v, les facteurs d’anisotropie A, et de 1'ionicité f; ., le paramétre de Kleinman &, ainsi
que les constantes de force : d’élongation a et de recourbement p.

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

I’alliage ternaire A/ (Ga,_ _Aset ces composés binaires (Gads, AIAS a été étudiée 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 III-V, alliage ternaire Al Ga, As, les propriétés élastiques,

méthode du pseudopotentiel empirique, approximation du cristal virtuel, modéle des orbitales

lies, effet du désordre.
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Abstract

Abstract:
In this work we have studied the elastic properties of semiconductors III-V

crystallizing in zinc- blend structure of binary compounds GaAsAlAs and ternary alloy
Al Ga, As. Using empirical pseudopotential method (EPM) coupled with the Virtual

Crystal Approximation (VCA), which includes the disorder effect as an effective potential,
and combined with the bond-orbital model of Harrison (BOM).

We calculated the elastic constants C;;, C;2 C and Ca44 and the bulk modulus B, the
shear modulus G and Young's modulus Y, Poisson's ratio , the anisotropy factors A and
ionicity f; , the Kleinman’s parameter § , as well as the force constants :of elongation o and
bending .

The dependence of the concentration x of Aluminium on the elastic properties of the
ternary alloy and these binary compounds has been studied over the entire range of
composition [0-1].

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

theoretical results.

Key words: [11-V semiconductors, alloy Al Ga, As, elastic proprieties, empirical

pseudopotential method, virtual crystal approximation, bond-orbital model, disorder effect .
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Introduction Générale

La physique des matériaux joue un role trés important a cause de leurs utilisations
technologiques dans des dispositifs divers. Parmi ceux-ci, les semiconducteurs qui sont des
matériaux clés des techniques actuelles, vu la richesse de leur comportement vis-a-vis des

sollicitations auxquelles ils sont soumis [1].

Les semi-conducteurs ont une importance considérable en technologie. Ils forment la
base de la plupart des dispositifs électroniques et optoélectroniques modernes pour le
traitement de l'information et de la communication. Leur importance est née avec la
découverte en 1948, du transistor [2]. Les propriétés physiques (électroniques, structurales,
...) des systémes complexes ont attiré I'intérét considérable pour la physique fondamentale et
appliquée ; alors qu'une grande quantité de travail a été concentrée sur la compréhension

théorique d'une variété de semi-conducteurs composés et de leurs propriétés relatives.

Les semi-conducteurs binaires de la famille III-V qui font apparaitre des éléments des
colonnes III et V du tableau périodique, sont récemment intensivement étudiés et ils sont
devenu le sujet de plusicurs recherches expérimentales et théoriques, soit a des conditions
ambiantes ou a haute pression, en raison qu’ils sont largement utilisés pour la réalisation des
dispositifs électroniques et optoélectroniques. Les cristaux III-V ont un caractére moins
ionique que ceux de type I-VII et II- VL Ils adoptent presque tous la structure zinc-blende
caractéristique des cristaux covalents. La plupart des semi-conducteurs se comportent comme
des isolants ; autrement dit, leurs bandes interdites sont relativement petites. Les composés
IMII-V sont donc de bons exemples de substances qui sont partiellement ioniques et

particllement covalentes [3].

L’arséniure d’aluminium et de gallium est un semiconducteur de formule général

Al Ga, _As ou la valeur de x varie entre 0 et 1, le composé est donc un mélange aléatoire de

GaAs et d'arséniure d'aluminium, 4/4s.

L’ arséniure de gallium est un composé de gallium et est généralement appelé composé
(III-V) car le gallium et 1’arsenic appartiennent respectivement au group III et au group V du
tableau périodique. L’ arséniure de gallium est connu pour étre I'un des semicondecteurs
vitaux qui est largement utilisé dans la fabrication de dispositifs tels que les diodes émettrices

infrarouges. et ce composé a des propriétés électroniques distinctes par rapport au silicium,
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car il a une vitesse d’électron saturée plus élevée et une mobilité électronique plus élevée, qui
lui permet de fonctionner a des fréquences microondes, et est utilisé dans diodes laser et les
cellules phootovoltaiques. Le gallium a trois électrons dans sa coque externe, tandis que
I’arsenic manque de trois électrons, de sorts que I'arséniure de gallium peut &tre formé
comme isolant en transférant trois électrons du gallium a [D’arsenic, mais cela ne se produit

pas.

GaAs peut &tre utilisé pour divers processus de fabrication de dispositifs comme la
fabrication de circuits intégres microondes monolithiques. L utilisation principale de
I"arséniure de gallium (GaAs) a été trouvée dans: les ordinateurs et les cellules
photovoltaiques, en plus des composants optoélectroniques, et il est utilisé dans la fabrication
de diodes électroluminescentes (DEL), que 1'on trouve dans les systémes de communication

et de contréle optiques.

L aluminium AlAs est I'un des semiconducteurs électroniques et optoélectroniques les
plus importants. Ce matériau présent les excellentes propriétés physiques qui le rendent
attrayant pour l'application de dispositifs, en raison de son utilisation fréquente dans les

hétérostructures basées sur GaAs [4-6].
La structure de ce mémoire est comme suite :

Aprés I'introduction générale, le premier chapitre est consacré a présenter la méthode
utilisée dans nos calculs qui est la méthode du pseudopotentiel. Le deuxiéme chapitre est
consacré a une petite rappelle sur les propriétés mécaniques des semiconducteurs dans la
structure zinc blende, et le troisiéme chapitre présente les résultats de nos calcules et leur

interprétation. Le mémoire est achevé par une conclusion générale.
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Chapitre 1

La méthode du pseudopotentiel
I-1- Introduction :

La technique du pseudopotentiel, introduite pour la premiére fois par Fermi (1934) s’est
avérée trés efficace dans I’investigation et la compréhension des propriétés Electroniques des solides.
Hellman [1] a proposé par suite une approximation du pseudopotentiel utilisé¢ dans les métaux
alcalins. Plusieurs autres suggestions [2-4] sont apparues dans la littérature des états solides mais
c’est a partir des années cinquante que la théorie de la matiére condensée a connu une évolution
rapide. Le pseudopotentiel a été utilisé pour premiere fois en 1958 pour le calcule de la relation de
dispersion E(k) et a montré ses capacités pour la prédiction de plusieurs propriétés physiques [5-8].

Une variante de cette méthode appelée, méthode empirique du pseudopotentiel, utilise les
données expérimentales telles que le spectre de réflexion ou encore le spectre de la partie imaginaire
du constant diélectrique. Deux variantes de cette méthode ont pris naissance :

1. la premiére, appelée méthode du pseudo-potentiel local, qui ne tient pas compte de I’effet du cceur
ionique,

2. la seconde, appelée méthode du pseudo-potenticel non local, qui prend en considération I’effet du
coeur ionique.

I-2- L.a méthode du pseudopotentiel (P.M):

La méthode du pseudopotentiel, comme méthode des ondes planes orthogonalisées (OPW),
utilise les propriétés d'orthogonalité des états de valence et conduction avec les états du cceur. Mais
dans le formalisme du pseudopotentiel 'effet de l'orthogonalité est inclus dans le potentiel sous la
forme d'un potentiel équivalent appelé pseudopotentiel.

I'effet d'orthogonalité aux états de cceur revient a extraire du potentiel cristallin la contribution
rapidement variable de la région du cceur. Le pseudopotentiel est alors lentement variable et se préte
bien a une approche du probléme en termes de perturbation |7].

Le calcul est basé sur la méthode des ondes planes orthogonalisées (OPW). L'idée de base de
cette méthode est d'obtenir les états de valence d'un systéme (atome, molécule, cristal) sans avoir
recours a calculer les états du coeur qui ne sont pas nécessaires pour la description des propriétés
physiques. Les électrons du cceur seront supposés gelés et seulement les électrons de valence se
déplacent dans un potentiel électrique. Les coefficients utilisés dans la méthode OPW pour assurer
I’orthogonalité de 1’onde plane aux états du cceur, peuvent &étre utilisés pour construire un potentiel

qui est répulsif, et on obtient par I'effet d’annulation un potentiel faible ou pseudopotenticl. On




Chapitre I La méthode du pseudopotentiel

applique cette méthode pour les calculs des structures électroniques des solides et liquides, les
vibrations des réseaux, les haisons et les structures des cristaux,. . .etc.
I-3- Le principe de cette méthode:

Dés le XIXéme siécle, les physiciens ont su démontrer qu'une grande partie des propriétés
physique et chimiques des matériaux ne dépendent que du comportement des électrons de valence.
En effet, les orbitales de cceur sont les plus basses en énergie, sont localisées prés du noyau, sont trés
peu sensible a I’environnement et ne participent pas aux liaisons chimiques. En outre, elles sont
difficiles a représenter sur une base d’ondes planes car elles possédent généralement de fortes
oscillations autour des noyaux. En revanche, les orbitales de valence sont peu localisées et s’étendent
donc loin du noyau. Ce sont elles qui déterminent au premier ordre les propriétés physico-chimiques
[9]. C’est sur cette propriété que se base ’approximation dite cceur gelé.

Cette méthode remplace I'effet des électrons du cceur par un pseudopotentiel effectif. Le systéme que
'on traite a présent n'est plus le systéme {noyau nu + é&lectrons} mais {[noyau nu + ¢&lectrons de
coeur] + électrons de valence} qui est équivalente a {"ions" + électrons de valence }[9].

La méthode des ondes planes orthogonales est considérée comme I’ancétre directe de la notion du
pseudopotentiel. La méthode du pseudopotenticl de Phillips Kleinman est la premiére a montrer que
la condition d’orthogonalité dans la région de coeur entre les états de cceur et de valence agit comme
potentiel répulsif qui tend a s’opposer au potentiel nucléaire attractif ressenti par les électrons de
valence, ainsi, par effet d’annulation on obtient un potentiel faiblement répulsif ou pseudopotentiel
[10, 11]. Ce dernier peut &tre traité en utilisant la méthode des électrons presque libres pour résoudre
I’équation de Schrodinger. L’avantage de cette approximation est que le nombre d’électrons
apparaissant de maniére explicite dans les calculs se trouve fortement réduit, seuls les électrons de
valence sont pris en compte.

I-4- Le formalisme mathématique :

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

cette relation:

W=¢+;bc¢c (I-1)
La fonction d’onde doit étre orthogonale aux états du cceur, veut dire :
{#w)=0 (1-2)
On peut dire :
w= ¢ZC:(¢C |4} (I-3)

Y est la fonction d’onde.
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Reportant cette expression dans 1’équation de Schrodinger :
Hy=FEy (1-4)

En remplagant la fonction d’onde par son expression dans 1’équation de Schrédinger on

obtient :
Hp+ X (E~E; ol |#) = £ (1-5)
D’une fagon condensée, en peut écrire:
(H +V = E (1-6)
Ou (Vg): est le potentiel répulsif défini comme suit:
Vb = 2 (E-EpAde|9) (-7)

Dans I’'équation (I-6), il est important de noter que la valeur propre de 1’énergie E n’est pas un

pseudo énergie mais la vraie énergie correspondant a la vraie fonction d’onde i .

Dong cette équation devient :

K K
{——+VC+VR]¢=(——A+VPJ¢=E¢ (I-8)
2m 2m
On pose que :
Ve =V, 4175 (I-9)

Vp: est un potentiel faible.
V¢ : Un potentiel attractif dans la région du coeur.
Vg : Un potentiel répulsif ans la région des électrons de valence.

Vp devient faiblement attractif dans la région du cceur est faiblement répulsif dans la région des
¢lectrons de valence.
I-5- Les caractéristiques du pseudo potentiel:

Le pseudopentiel Vp est un opérateur qui n’a pas une expression locale (7). Il est considéré
comme une perturbation, pour le connaitre et I'introduire dans les calculs, il suffit de connaitre ses

éléments de matrice du potentiel Vg déterminés sur une base compléte de fonctions [12] :
. 12
Wy =3 (B, —E )| drlwey] (I-10)
s

Etant donné que £, est légérement supérieur a £ , donc Vg est toujours positif, ainsi

Vp =V, + Vg est trés faible, d’ou l'utilisation de la théorie des électrons presque libres pour le caleul

des niveaux de valence.
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Si1 on néglige 1’effet du cceur, le pseudopotentiel devient local et dépend explicitement de la

position r, il peut étre écrit comme suit [13] :

Ve =V r )= 32 (E - E)¢(r o () 4) (I-11)

&

Ou la fonction ¢ dépend de r.

Si on tient compte de 1’effet du cceur le pseudo potentiel devient non local [14].
I-6- Les modeéles de pseudopotentiel :

I.’approche de Philips-Klienman n’a pas une large application comme méthode de calcul pour
obtenir la structure de bande d’un cristal, malgré la dépendance du moment angulaire des états du
coeur. Ce qui fait que des modeles et des potentiels empiriques étaient utilisés pour résoudre un
certains nombre de problémes. Dans certain cas le pseudopotentiel est ajusté par rapport aux données
atomiques expérimentales, puis il est utilisé dans le calcul de structure de bandes d’un solide [15].

En supposant que I’interaction d’échange des électrons n’est pas explicitement traitée ce qui
justifie d’ignorer la non localité du pseudopotentiel et de le supposer comme fonction simple de la
position. C’est le pseudopotentiel local.

I-6-1- L.e modéle local :

Le pseudo Hamiltonien pour un électron dans un cristal est donné par :
PZ
7= v (-12)
2m
Dans cette méthode, pour déterminer les fonctions propres et les valeurs propres de

I’équation de Schrodinger, on s’attend nécessairement que 1’on ait toujours une forme du

potentiel.

En fait, un potentiel local dépendant de la variable r, reste le modéle le plus simple
pour ce fait, plusieurs formes du potentiel ont été proposées
Le premier modéle consiste en un potentiel de coulomb a une large distance et un

potentiel constant dans la région du cceur. Le potentiel V(r) est donné par la relation [16]:

7z
-

V(r)= ) 70 . (I-13)
]F‘ ey

Avec Z : est le nombre des électrons de valence atomique.

Et r.: est le rayon du ceeur, il sert a ajuster les données atomiques.
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I-6-1-a- Le modéle de Heine et Abarenkov :
Heine et Abarenkov ont introduit un potentiel A considéré comme constant dans la région du
coeur pour plus de flexibilité, aura la forme suivante :

22 r>r
vir)=1 r (I-14)

I-6-1-b- Le modéle d’ Ashceroft:
Ashcroft a proposé dans son modéle une autre forme de potentiel similaire qui est beaucoup

utilisé, ¢’est le potentiel du coeur inoccupé « the empty core potential » donnée par [17]:

vir)=1 » o (I-15)
0 r<r

I-6-2- Le modéle non local :
De la méme fagon, le potentiel (pseudopotentiel ) peut étre non local en choisissant
des constantes différentes dans la région du cceur pour chaque 1 (1 : nombre quantique) la dépendance
en énergie peut &tre ainsi inclue en remplagant la constante A par ArE). On peut donc écrire le

pseudopotentiel non local sous la forme suivante [18].
Ve =V E)= 2 AE)f ()P, (I-16)

A1 (E): est une fonction dépendant de 1’énergie des états du cceur.
Pr: est 'opérateur de projection de la i== composante du moment angulaire.

I-6-2-a-l.a fonction de Heine Abarenkov :

La forme carrée de la fonction de Heine et Abarenkov [19], est trés utilisée a cause de
sa simplicité,

1 Pl

J}(f”)={ (I-17)

0 F2r
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fi(r)

v
-

T'c

Figure I-1 : Fonction de Heine-Abarenkov
I-6-2-b- La fonction de Gauss :
La forme gaussienne est représentée sur la Figure (I1.2) et est donnée par l'expression
suivante : [20]
r2
frm exp[— —2] (I-18)
Le pseudopotentiel écrit sous la forme suivante :
rl
Ve = A1 exp(— _ZJ (I-19)
RI

A; : La profondeur de puits.

R; : Le rayon du cceur ionique.

VoL 4

Ap

1
T

v
-

Figure I-2 : Fonction de Gauss.
I-6-2-c-1.a fonction d'Asheroft :

Dans ce modele f,(r)=0 [21] (Figure IL3), le potentiel répulsif do a

'orthogonalisation de la fonction d'onde des électrons de conduction sur les états du cceur,

annule trés exactement le potentiel colombien a l'intérieur du ceeur ionique.
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)
A

Figure I-3: Modele d'Asheroft.
I-7-L.a méthode empirique de pseudopotentiel [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. [22]

L’E.P.M est la méthode empirique la plus utilisée dans le calcul de la structure de bandes. La
méthode empirique des pseudopotentiels est appliquée dans les semiconducteurs [23] de structure
diamant ou zinc blende [24]. Les ajustements théoriques aux observations sur les expériences de la
réflexion et I'absorption des cristaux déterminent des paramétres entrants dans le calcul de la
structure de bandes comme V(G).

La méthode empirique des pseudopotentiels (EPM) résout le probléeme d’ajustement des
facteurs de forme expérimentaux V(G) [25] du pseudopotenticl Vp(r) qui représente la superposition

linéaire des potentiels atomiques. [26]

v.(0=Y7, (?—Fé —?) (1-20)

-
[ : estun vecteur du réseau direct.

-

7 : est un vecteur de translation du réseau direct.

Dans le réseau réciproque, le potentiel VP(r) prend la forme suivante :

—

GRS WA o (-21)

Vg (@) : est le facteur de forme.

S (5) : est le facteur de structure. Ce facteur a la forme: [27]

-10 -
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S@G) = NLZ G (1-22)

Na: étant le nombre d’atome de base.

La fonction d’onde y, (r)et les valeurs des bandes d’énergie E (k)sont les solutions de I’équation :

PZ
L— +Vs (f”)}%,k (r)=E, (k. (r) (I-23)
m

n : représente I'indice de la bande.

Les fonctions ¢/, , (r)ont la forme d’une fonction de Bloch ¢t peuvent étre développées en une série

d’ondes planes.
I-8- La procédure de calcul de 1a méthode E.P.M:

Le procédé de calcul de I'E.P.M comme le montre le diagramme suivant est choisi V(G). La
structure est inclue par le facteur de structure et 1’équation de Schrodinger est résolu pour les valeurs

propres E(k) d’énergie et les pseudofonctions d’ondesy, (7).

Ces énergies sont comparées avec I'expérience et V(G) est altéré si on n’obtient pas un bon
accord entre 1’expérience et la théorie. Le procédé est répété jusqu’a 1’obtention d’un bon accord
entre 1’expérience et la théorie. Généralement un petit nombre d’itération suffit pour concorder entre
la théorie et "expérience [28].

La procédure de calcul de la méthode E.P.M est montrée dans le diagramme suivant :

-11 -




Chapitre I La méthode du pseudopotentiel

Lire V(G)

I 3

V(GY=V:CosGT+iV}SinGT

2

H,. = —h—A+V(R)
2m

Résoudre 1’équation de Schrodinger

l

Calcule de E(K) et w(£)

Compare les valeurs avec ’expérience

Altérer V(G)

Figure I-4: L'organigramme de la méthode EPM. [27]

-12 -
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Chapitre 11
Les propriétés mécaniques
II-1- Introduction :

L’ ¢lasticité des solides (c’est-a-dire la réponse du matériau aux forces appliquées) est
prise en compte dans 1’étude des comportements mécaniques d’un matériau. Les forces sont
décrites par des tenseurs appelés tenseurs des contraintes qui déterminent la direction des
forces et le plan sur lequel elles s’appliquent. Le rapport contrainte/déformation est appelé
module élastique. Pour de petites contraintes, ce module est constant et le matériau se
comporte de maniére élastique, et retourne aux conditions initiales une fois les contraintes
sont supprimées. a proportionnalité entre contrainte et déformation dans la limite des faibles
éme

déformations, sont décrites respectivement par les deux tenseurs symétriques de 27 ordre

¥ et&;. La proportionnalit¢ entre les deux tenseurs introduit deux constantes

caractéristiques du matériau.
¢ Pour un matériau isotrope (un polycristal), plusieurs équivalents de ces constantes
sont possibles [1] : on utilise souvent le module de Young E et le coefficient de
Poisson ,ou le module de compressibilité B et le module de cisaillement G ou les

deux constantes de Lamé Aet it .

¢ Pour les monocristaux nous utiliserons les constantes d’élasticité C:jou de

déformabilité S_g,-[l]. La détermination de ces déférentes parameétres nous permet de
déduire et d’estimer d’autres propriétés fondamentales reliées au comportement
¢lastique tel que, les vitesses d’ondes élastiques (vitesses acoustiques), la température
de debyeg, , 'anisotropie élastique, la stabilité mécanique, etc. [2-3].

II-2- Propriétés élastiques :

L’ élasticité des solides c¢’est la réponse du matériau aux sollicitations appliquées, ces
sollicitations peuvent provoquées des déformations réversibles (retour a 1”état initial). La loi
de Hooke s’applique seulement aux faibles déformations et établit que dans un solide
élastique, la déformation est proportionnelle a la contrainte. Les forces sont décrites par des
tenseurs ou tenseurs des contraintes. Les réponses sont appelés déformations qui sont
données aussi par des tenseurs [4]. On a aussi que la théorie de ['élasticité traite le

comportement des substances qui ont la propriété de reprendre leurs dimensions et leurs

formes lorsque les forces qui produisent les déformations sont supprimées [3].

-15 -
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II-3- Les Tenseurs :

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

exemple u et v dans la figure IL1) en un méme point d'un espace de dimension 4 Ses

composantes dans un repere donné ne dépendent que du W [6]

™

M

v

v

u=TM">

Figure Ti-1: Tenseur TrM) Bant deux grandeurs plvsigues (1 et v) dane un repére donné (4]
Le Eang d'un tenseur caracténse son nombre d'indices

T Tenseur de Fang 0: Scalare a 4% composante T ().

T Tenseur de Eang 1: Vecteur a 44 composantes Tyl

T Tenseur de Fang 2 : Vecteur a d@, composantes Ty,

IT-3- 3 Tenseur des contraintes :

La contrainte est définie comme Mintensité d'une force élémentaire appliquée df &
un point donnée du maténau, sur une surface infimitéaimale ds. Son unite dans le systéme

internati cnale [7] est le Pascal (1 Pascal=1I1N/m?®), ou méga pascal (1L-IPa=lDﬁ Tim®).

o= (I-1)

F: estlaforce exercee.

= oestla surface d'un maténaun solide.

1!

1=

Higure 112 » Une force c'exerce sur i unité de surface du solide.

.
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Pour éudier la déformation d'un &lément de wolume infinitésimal du solide sous I effet d'une
contrainte [8]. Elle est défimepar a3 O0 i, j= x, v,z [9]

Dans cette notation, le premier indice (1) indique la direction de 1a force et le denméme indice
ij) indique la normale a la facette surlaquelle s'applique la force (voir figure I1.3).

Les éléments o 11 sont appelés contrantes normales, car elles agissent perpendiculairement a
la face Les éléments o 4 =0 i avec (1 # 1) sont les contraintes tangentielles puisqu'elles
ag ssent surle plan de la surfare.

Nous définissons le tenseur des contraintes par la matrice suivante
gy Gy T

T=|T, T, O (11-2)

T, ar a

= = =

Figure 113! Les composantes du tensewr de contraintes [10]
II-3-b- Letenseur de deformation :
Sousl’action de forces appliquées, les corps solides se déforment [11]. 1ls changent
dela forme et de volume. Les déformations d’un objet sont mesurées généralement a partir
d'une position 1tmtiale, qu est la position de repos de I'objet dans laguelle aucune force n'est

appliquée a 'objet. Pour représenter les déformations que subit un maténan sous 'action

- = =

d'une confrante, supposons que trots vecteurs orthogonauz x5 3,2 de longueur unité sorent

lids au solide non déformés Une petite déformation uniforme du selide fat changer

I'orientation et laloneueur des azes (voir Figure [1-3).

s e
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90° \ 907 —

e > 1
90¢
%1 %
Figare I : Axes des coordonnédes avant et aprés la déformation [10].
On peut définit les vecteurs # et ¥ comme suite :
E=rlmism, )
Pl i) (1-4)

— - -

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

-
# Le déplacement est une fonction pour les coordonnées :

—-

U =:u:l:x1,x2,x3]

Et 1a déformation systématique est définie comme 1'état de déformation dans laquelle les
coordonnées de déplacement i pour n'importe quel point dans le corps s'adapte linéairement

avee les coordonnées de ce point, 4 savoir que:

=& T 820 1825 (II-5-a)
B =& T80 T83% (I-5-b)
= &% T84 T 555 (II-5-c)
On:
5
weNen [=123) (T1-6)
e
Ou bien
n="cr I7)

Cela signifie que les constantes de proportionnalité z, lient les ordonnées de deux vecteurs,

¢’est pour cela elles forment un tenseur:

=g =
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811 812 813
e )=l2. 2 (I1-8)
831 832 833

lEU.J : C’est le tenseur des petits déplacements. Pour connaitre les éléments du tenseur des

petites déplacements, on étudie la croissance des composées du vecteur des déplacements, de

sorte que:

=656, e, (36,6, b (3,3,

Oty Oty Oy
. W L. I L. W 11-9-
1 axl 41 8)62 42 (3)63 43 ( a)
3, ou 0
Au, =%Aﬂ +6_2A“ + 22 A, (I1-9-b)
%, %, ox,
puy =2 p 1 P p g (I1-9-c)
Ox, 0x, 0x,

g, : définie par la formule suivante :
g == (I1-10)

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

déformation et les équations (I1-9-a), (II-9-b), (II-9-¢) s’écrivent comme suit:
3
A, = ZIZ%A’% (II-11)
=

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

la déformation.

Le tenseur l&‘yln’est généralement pas symétrique, il est donc comme n'importe tenseur du
seconde ordre qu'on peut 1'imaginer comme la somme de deux tenseurs : le premier est
symétrique et le deuxiéme est antisymétrique (le tenseur symétrique est caractérisé par

&, =&, et le tenseur antisymétrique est caractérisé par &, =—¢ et le fait que g, =0) signifie

que:
&y =€; =Wy (11-12)
ey =le+5) (11-13)
1
o, (s, - ¢,)=-a, (I1-14)
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e, ! Le tenseur symétrique.
@, : Le tenseur antisymétrique.

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

®;=0 (i=7) (11-15)
Wy == (11-16)
Alors nous obtenons:
3
du, => "o dx, (I1-17)
7=l

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

3 3

> dudy, = o dudx =0 (I11-18)

i=1 i,=1
En appliquant les conditions du tenseur antisymétrique. Le coté gauche de I’équation (11-16)
représente le produit scalaire entre le vecteur de déplacement et le vecteur de 1’emplacement
de vecteur a un point quelconque du vecteur dans le corps qui est une quantité nul. Cela
signifie que le vecteur du déplacement dans 1’un des points du corps est perpendiculaire avec
le vecteur de localisation qui est calculées pour un point fixe 'o ' du corps. Aussi on peut dire

que le tenseur @, est approprié pour le procédé a une rotation pour des points du corps autour

d’un axe qui passe par un point du corps “O’. Pour cela, la partie symétrique de &, (quiest ¢,

qui décrit 1a déformation) prend la forme suivante [12]:

€1 € €3
[ey']: €51 C3 €3 (II-19)
€ €3 €y
_ { -
&)y _(812 +821) 5(‘913 +831)
1 1
[elj] = 5(821 +‘912) iy 5(‘923 +‘932) (I1-20)
1 1
_5(813 +831) 5(‘932 +‘923) E33 |

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

3
Au =>"e Ax, (11-21)
=1

-20 -
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Les composés diagonaux du tenseur ley.J et des composés diagonaux du tenseur de

déplacement petithjlont la méme signification qui décrit dilatation et longitudinal. Tandis

que les composés non diagonaux décrivant le déplacement angulaire [13].

A, 0 0
o= 0 —A, O (I1-22)
0 0 A,
0, =—As5, (I1-23)
Xy
A
5 el
Aur B
A
u? =u
HB:;‘FA”
0 4
» X,
X

Figure IT-5 : 1.°élément tensoriel de déformation [13].

II-3-c- Tenseur de dilatation :
La dilatation ¢’est 1’augmentation relative de volume associée a la déformation, elle
est négative dans le cas d’une pression hydrostatique [10].
Sous I’influence de cette contraint, le volume du parallélépipéde (échantillon) va changer de
la quantité V =AxAx;Axs & V' =Ax"Ax’ Axy’ (en supposant qu’aucun changement des
angles entre les caractéres applicables & coordonnées cartésiennes). Comme e; et la

déformation relative longitudinale sous I’extension [14], alors :
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e % (I1-24)

e; <0 Dans le cas de la compression.

Ax, Devient Ax, aprés la déformation alors nous trouvons le nouveau volume aprés la

deformation
V = AnAY = VL+g, [1+ep [1+e,) (@-25)
COn peut ausst definie lenouvel volume comme suit [10]
L+Ey g
Vo=l &, 1+8, £y :[1"‘%"‘%"‘533] (TI-26)
Fp Exy g o

Mous avons néglige les produits de deux composantes de deformation (terme du deuxziéme

ordre). La dilatation & est donc donnée par la relation suivante [14]

AV V-V 2
Hem—=— +&, e = &, L27
V V 11 22 33 ; hid CI:[ )
T;
. Y,
cveant b
€y

apres <

FigureII-6 : Le changement du volume de "échantillon sous 1’ effet d’une contrainte [10].

&, €. s em B] B]
€ €y €y |=| 0 & o (I-28)
€ Sy €5 o B] €E3I'
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II-4- Relation contrainte-déformation :
En théorie de I’élasticité linéaire, il existe une relation linéaire entre aijet eijdonnée par
la loi de Hooke généralisée [6]:
I1-4-a-1.a loi de Hooke généralisée:

R. Hooke a été le premier a étudier expérimentalement les lois principales du
comportement des matériaux dans le domaine élastique, il a établi qu’en traction d’un corps
isotrope (pour un corps isotrope toute les directions sont identiques) lorsque les déformations
et les contraintes sont assez faibles, la déformation est proportionnelle a la contrainte
appliquée, cela implique que le tenseur de déformation peut étre relié au tenseur du contrainte
par une loi linéaire (lo1 de Hooke) [15].

O=C& (11-29)
La théorie macroscopique des propriétés élastiques des solides est décrite en détail dans
la notation de tenseur par J. F. Nye [16], d'aprés cette théorie, on trouve que le tenseur des

déformations d'un cristal peut étre relié au tenseur des contraintes par une loi linéaire. On

définit ainsi un tenseur de rang 4, C de composantes C;;0u 1, j, k et | varient de 1 a 3 tel que
[5]:
O, = chgkigki (11-30)

F=1,3=13

Cijw est un tenseur d’ordre 4 appelé tenseur de rigidité ¢lastique et il définit les
constantes élastiques du matériau. Le nombre de combinaisons possibles de quatre indices
ijkl est de 3" =81 éléments. Dans le cas le plus général et par raison de symétrie de a;; et de
gr et en appliquant la relation de Maxwell Cijri=Cruij, les éléments Cijg se réduisent a 21
éléments indépendants. En outre, la symétrie du solide cristallin réduit notablement ce
nombre.

Les symétries des tenseurs de contraintes et de déformations font que ce tenseur de rang

4 C’W se rameéne généralement a une matrice o (notation de Voigt [16]) [5]:

Notation tensorielle | Xx | Yy 7z Yz Xz | Xy

Notation matricielle 1 2 3 4 5 6

Le tenseur des contraintes devient un vecteur ¢ o [5]:
=12, o=0,

Le tenseur des déformations devient un vecteur Ep:
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p=12 E=¢&,

L. a loi de Hooke s’exprime alors :

2 Coptp (11-31)
p=1
O _Cl 1 C21 C3 1 C'41 Cs 1 Cﬁl | Exs
Ty C’21 sz Csz C42 Csz CGZ Eyy
0, [Cqy G Gy Cpy Cy Cg _ &, (11-32)
G, C41 C4z C43 C44 C54 C64 &y,
o, C’51 Csz C53 C54 Css Css &,
_0' | _CGI Csl Csa C64 Css CGG | _Sxy i

Pour un cristal cubique le nombre de constantes élastique est égal a 3C,,C}, etC,, les autres

composantes sont nulles, la matrice des constantes élastiques s’écrit dans ce cas :

c, C, C, 0 0 0]
c, ¢, C, 0 0 0
g U, 6 o 0 0 L5
0o 0 0 C, 0 0
o 0 0 0 C, 0
0 0 0 0 0 C,]

II-5-Densité d’ énergie élastique (U) :

La densité d’énergie &lastique est une fonction quadratique des déformations dans
I"approximation de la loi de Hooke, nous pouvons donc écrire [10]:

6 6
U= 5;;%@&% (I1-34)

Les indices de 1 jusqu’a 6 sont définis par les expressions suivantes :
xx=Lyy=2zz=3yz=4zx=5xy =6
Nous verrons dans cette équation la relation entre et cetc:

Cop = %(Eaﬂ 1T, )=cy (I1-35)

La relation de contrainte en fonction de la densité d’énergie :
du _
Sy o . o,p=123...6 (11-36)
af
La densité¢ d’énergie élastique dans le cas particulier d’un cristal de symétrie cubique est

donnée par :
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e EEYEY}FEFEFEFEFEFEFEE

1 1
U= 3511(2; + Ef:v + Ei,)+ 3544(2}25 +el+ 2;)+ e [EJ},EE + e e, + gnem,) (II-37)

I ne peut ¥ avoir 4 antres termes quadratique, c'est-a-dire que les termes

N S (I1-38)

"

Figure II-7: Une rotation de 2m7= autour de "axe numéroté = change x =y, v —z,z = x
[10].

L effet d'une rotation de 2ni2autour de ces 4 axes est ' echanger les axes suivant les régles .

X =V I X = —»—yY X

(II-39)
X —=EZ -y KX =Yy I ——X

En fonction de I'axe de rotation choisi, la densité de Uénergie & est évidemment un invariant

dans ces rotations. On peut appligquer ce rotation par exemple a:
Py 2 2 2, .2
R B R (II-40)

On peut wérifier I exactitude de 17 équation

aLF
LAy (I1-41-a)
e,
On calcule comme un exemple o,
g1 1
&, =G+ Chle, +6a) I141-0)

Aprésla comparaison entre le tenseur de contrainte dans la matrice (11-30) et la relation

{II-39-c) on obtient :

Qo= G£0G, =5 =G,=0 (II-42)
o, = % (11-43-3)

S5
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De plus :

o |1 1
c,, = a{EC’H(@; + ejy +el )EC44 (ejz +el + efy )+ Cip (eyyeZ +ee, te.e, )} (1-43-b)
5y

c,,=C,e,, (11-43-¢)

En comparant avec (II-30), nous obtenons :

Co1 =y =G5 =G =Cs =0,Cs =C,, (11-44)

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

c.l [c, ¢, ¢, o 0o o7 [e]

Tz = b Lo G O 4 . = (11-45)

&y o o o0 C, 0 0 e,

o, o o o0 0 C, 0 e,

o, | L 0O 0 0 0 0 C,] e, |

Pour un cristal cubique, les modules d’élasticité sont définit en fonction des constantes
d’élasticité [10]:
|

C44 = _S_;Cn - CIZ = (Sn _Slz )71;C11 + 2C12 = (Sn _Slz )71 (11-46)

44

I1-6-1.es méthodes de calcul des propriétés élastiques:
I1-6-1-Le calcul des constants élastiques:

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

[17]:

_50)

23

T 6)

5

(11-47)

Ou V (3)etV (3) sont les facteurs de formes symétrique et antisymétrique a G(111)

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

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

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

Baranowski [18]:
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2 3 1

& :r‘gh— 4376+ 21—, F - 0.6075(1- 02 F (1-48)
m
2 [ 3 1]

Cha :%h— 4376- N2 F +0.60750- o F (I1-49)
m

La constante élastique C,, est obtenue avec le modele de champ de force de la valence [19]:

3

O
"ad

(@ +B)-0.1365C, -C¢? (11-50)

oud = Ta est la distance du plus proche voisin (a est la constante de réseau) et Aest un

paramétre sans dimension avec valeur constant de 0.738 [20].

S== (I1-51)
£

€ est la constante diélectrique statique égale a 11.8369 pour GaAs et 9.3261 pour AlAs.
Et
C,=— (11-52)

e la charge de 1’électron 1.6 x 10™°C.

7" estla charge effective qui calculée de la relation suivant [21, 22].
s .+ B 3
g =g —gap(1—ap) (11-53)

Avec e, estlacharge effective transversale.

. 8a
2o, =-Az+ = (I1-54)
T+a,
Pour Al Ga, As
Az =xX7,+(1-%)z,, +7,,
Zap Z6,C1Z . sont les valences des atomes.
C qui apparait dans 1’Eq. (II-50) est donné par [23].
V3
C =E(a + )—02665C, (1-55)
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Les quantités & et Sreprésentent les paramétres des constantes de forces d’élongation, et de
recourbement, respectivement. En utilisant la relation entre C; et C, donnée dans [23], et

aprés avoir fait simplification, « et [ pourraient étre représentés par:

d (C11+3C12)+i(1-4739CL) (11-56)

szﬁ 3@
p=7=lG. o) -005356) -57)

& est le paramétre de déformation interne défini par Kleinman [24] et lié au tenseur de
déformation interne [24]. La relation entre & et les constantes élastiques données dans [23],

NoOUs a permis aprés pour éerire & comme

2C,,-0.3148C,
& +C 031456,

¢ = (11-38)

I1-6-2- I.e module de compressibilité(B) :
B est le module de compressibilité qui mesure la résistance a une modification du
volume dans les solides et donne ainsi une estimation de la réponse élastique d’un matériau a

une pression hydrostatique, B sa dérivée par rapport a la pression.

€20,
a 3

I1-6-3- Module de cisaillement G :

B (11-39)

Le module de cisaillement G est une grandeur physique propre a chaque matériau
[25]. qui est appelé le module de glissement, le module de coulomb ou encore le module de
rigidité. Ce dernier intervient dans la caractérisation des déformations causées par les efforts
de cisaillement, il est défini comme une constante qui relie la contrainte de cisaillement ¢t la
déformation pour un matériau élastique isotrope. Le module de cisaillement est relié aux

constantes élastiques par la relation [26, 27]:

G = (Cll 2812) (11_60)

I1-6-4- I.e Module de Young (Y):
C'est la constante de proportionnalité entre la contrainte qu'un matériau subit et sa
déformation unitaire. C'est une constante propre a chaque matériau.
Ce module dépend de : [11]
*+ [.’énergie des liaisons entre atomes.

 La nature des forces élastiques de rappel.
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* La structure du matériau (amorphe, cristallin).
Y = (Cu +2G, 4G, _Clz)
(Cu + Cu)

(11-61)

I1-6-5-Le coefTicient de poisson :
Le coefficient de poisson noté par la lettre grecque v a été mis en évidence
analytiquement par Siméon Denis Poisson, mathématicien Frangais (1781-1840) [25]. On
définit le coefficient de Poisson comme étant :

C

U= 12

=— (11-62)
Cl 1 + C12

I1-6-6-Le facteur d’anisotropie A :
Le facteur d’anisotropie (A) a une valeur critique (A=1) qui sépare les matériaux
isotropiques ou (A<1) et anisotropiques ou (A>1) [27], est donné par la relation suivante
[28].
_ C11 _C12
5 <

A (11-63)

I1-6-7-Le facteur d’ionicité 7 :
Le facteur d’ionicité 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 [29].

fi =(1—(1—06p 3J2 (I1-64)
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Chapitre I11
Résultats et discussion

I11 -1- Introduction

Les semiconducteurs II-VI sont des composés formés par les éléments des groupes II et VI
du tableau périodique, dont les propriétés sont généralement similaires a celles des semiconducteurs
des groupes III-V. Ils représentent actuellement une classe importante de matériaux dans le domaine
technologique. Ils sont trés intéressants dans le domaine de 1’optoélectronique.

Dans ce chapitre nous allons discuter les résultats qu’on a obtenu des propriétés mécaniques

des composés binaires GaAs et AlAs et leurs alliage A/ (Ga, _As qui possedent la structure zinc

blende.
III-2-L.es propriétés élastiques :

Les propriétés élastiques des solides ont un grand intérét pour connaitre des informations
importantes sur la mécanique et les propriétés dynamiques des matériaux. Les propriétés élastiques
sont également liées thermodynamiquement avec la chaleur spécifique, la température de Debye,
point de fusion, etc. Elles jouent un réle trés important dans la détermination de la résistance des
matériaux. Différentes techniques expérimentales sont disponibles, aujourd’hui, pour mesurer les
constantes élastiques, tels que la propagation des ondes ultrasonore, la diffusion neutronique et de
diffusion de Brillouin [1, 2] etc.

Le pseudopotentiel est défini comme étant une superposition des pseudopotentiels

atomiques de la forme suivante [3]:
Ve(ry=V (r)+ V3 (1) (III-1)
VL : la partie locale du pseudopotentiel.

Vi 1 la partie non locale du pseudopotentiel.

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

Fourter de I, (-r:) comme des paramétres du pseudopotentiel [4].

V() =V, (7= SV (G)SEG) exp(ia;) (111-2)

V(a) : le facteur de forme.
S(G) : le facteur de structure.

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

formes. Ces derniers ont &té tirés de la littérature et ensuite ajustés par la méthode non lindaire des
moindres carrés [5] nommée le modeéle d’optimisation de Kobayasi et Nara [6] ou tous les

paramétres sont optimisés sous un critére qui consiste a minimiser la moyenne de la racine carré de
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I’écart des gaps d’énergies calculés par la méthode du pseudopotentiel par rapport a ceux trouvés

expérimentalement, définit par [7] :

S=|32 (II1-3)

o doit &re minimal.

Avec

f E _ exp _ preal
y EIJ Erj
Ou E™ et E°* sont les énerscies observées expérimentalement et calculées: entre le ;™ état au
i i :

vecteur d’onde k =k et le j¥ état au vecteur d’onde k =k , dans les m paires choisis (1, j), n étant

le nombre des paramétres du pseudopotentiel empirique.

Les facteurs de formes du pseudopotentiel local symétriques et antisymétriques et aussi les
paramétres du réseau des composés binaires semiconducteurs GaAs et AlAs dans la phase zinc
blende sont présentés dans le tableau III-1.

Tableau III-1: Les facteurs de forme symétriques (Vs) et antisymétriques (V4) ajustés en (Ryd) des
matériaux semiconducteurs GaAs et AlAs dans la phase zinc blende ainsi que les paramétres du

réseau a en (u. a) et en (A").

Parameétre
Composé Vs (3) Va(3)
du réseau a

10.6833 (u. a)
5.6533 (A)
10.6981 (u. a)
5.6611 (A)

GaAs -0.235393 | 0.073883

AlAs -0.208490 | 0.071961

IT1-3-Les propriétés élastiques de I’alliage semiconducteur 4/ Ga, _As:
Les propriétés ¢€lastiques définies la capacité d’un matériau a subir les contraintes a la limite
d’élasticité et regagner la forme initiale [8].
ITI-3-1- Les constantes élastiques:
On utilise I’approche de Baranowski [7] pour calculer les constants élastiques et voir 1’effet

de la concentration x de 1’ Aluminium (Tableau ITI-2).
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Tableau III-2: Les constantes élastiques C

ternaire A/ Ga, As.

1 ?

3

et C,, en (lolldyne/cmz) de I’alliage

Constantes élastiques (1011 dyne /cmz)

Cn Ci2 Ca
Matériaux Cal. Exp. Autres Cal. Exp. | Autres Cal. Exp. | Autres
5.791'9
12.42¢®) 5.14% 6.04©
11.90 " 5.38® 5,950
\ 12.300 \ 5.530 6.342
GaAs 12.5638 | 12.11® | 5.4366 | 5.48™ | 5.8046 | 6.04©
11.877% 53729 6.62W
11.930 5.72® 5.94 .
13.320% 5.74% 5.944%
6.16%
12.5175 5.4175 5.7894
AlO,lGaOsgAS o - - o - - o - -
12.5353 5.4248 5.7947
Al 12.4216 53781 5.7597
a, 5 ook - - ook - - ook - -
ORI 10,4504 5.3808 5.7674
| 12.3208" 5.3366+ 5.7195"
A 0,5G3,0=5AS sk = = sk = = sk = =
12.3542 5.3502 5.7341
| 12.2146 5.2929" 5.6723
Alg7Gag3As i - = - Z 5 - 5 -
12.2473 5.3062 5.6869
Al 12.1025 5.2469" 5.6194
A 5 sk = = sk = = sk = =
PR 10,1255 5.2562 5.6305
5.598'9
w | 11.31% a | 3:55¢ 5.66" | 5.52
11.99 . 5.75 .
) 11.60% ) 5.50% 5.850 [ 5.47®
AlAs 12.0441 | 12.02 .| 52229 5.70® , | 5:3916 © 0
11.634 5.76Y 5.42'9 | 570"
(f) 0y}
11.88 y 5.38 .
12.35% 5.35% 5720 | 5,419
5.75%

=
Nos calculs sans désordre.

s .
Nos caleuls avec désordre.

@Ref. [9]. PRef. [10], “Ref. [11], ‘“Ref. [12], “Ref, [13], “Ref. [14], ®'Ref. [15], WRef. [16]

ORef. [17], PRef. [18], ®Ref. [19].
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La figure III-1 représente les variations des constantes élastiques Cq;, Ci2 etCqq de I'alliage
ternaire 47 Ga, ,Asen fonction de la concentration x de I’ Aluminium dans I'intervalle [0, 1] avec et
sans désordre.

On remarque que tous ces constantes élastiques diminuent non linéairement avec 1’augmentation de
la composition x en allant de GaAS ot x=0 vers AlAs ou x=1 de I'alliage ternaire A/ Ga,  As.
Les courbes de la figure III-1 correspondent a des interpolations quadratiques de la forme suivante :

C; = a+bx+cx(1-x) (I1-4)

¢ : est le parameétre de courbure.
Les expressions analytiques sont d’écrites comme suit:

Sans désordre :

C,, =12.56341-0.45158x-0.06735x" (VCA) (11I-5)

C,, =5.43644-0.18604x - 0.02735x* (VCA) (I11-6)

C,, =5.8041-0.12551x - 0.0881x* (VCA) (1T1-7)
Avec désordre :

C,, =12.56526-0.31889x-0.19587 x* (VCAA) (111-8)

C, =5.43722-0.1321x-0.07965x* (VCAA) (111-9)

C, =580273-0.06853x-0.13939x*  (ycan) — (U-10)

D’aprés la comparaison entre ces équations dans les deux cas (VCA et VCAA), nous
trouvons que I'effet de désordre affecte faiblement les termes quadratiques et les signes des
parametres de courbure restent inchangeables, mais le paramétre de courbure avec désordre est plus
important. L’effet de désordre augmente légérement ces constantes élastiques dans tout I'intervalle

[0, 1] de la concentration x de I’ Aluminium.
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"
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Figure 111-1: Les variations des constantes élastiques C 13, Cia, Cygen fonction de la concentration

x de UAluminium: sans désordre (-

) et avec désordre (- - - - - - -) de Ualliage ternaire.
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La figure III-2 représente la variation du module de compressibilité B avec et sans désordre en

fonction de la concentration x de I’ Aluminium de I'alliage A/ Ga, _As, notons que lorsqu’on varie

x de x=0 (GaAs) a x=1 (AlAs), le module de compressibilité diminue non linéairement de (7.8123
a 7.4966) 10" dyne/cm2 (tableau III-3). Nous remarquons aussi que les valeurs du module de
compressibilité pour le composé binaire AlAs est plus petit que celle du composé binaire GaAs. 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 [20]. Autrement dit le module
de compressibilité B des matériaux cristallin donne la mesure de la rigidité, On peut dire que le

composé GaAs est plus rigide que le composé AlAs.

1 Al Gay As | [T VCA
7.80 % -4~ VCAA

T 7T 7T T T T
00 01 02 03 04 05 06 07 08 095 10

Module de Compressibilité B (1011 dyn.cm'z)

Composition x

Figure I11-2: La variation du module de compressibilité B avec et sans désordre de ['alliage

ternaire Al Ga,_ As en fonction de la concentration x de I'Aluminium.

Les expressions analytiques pour le module de compressibilité B:
Sans désordre :
B=7.8121-0.27456x - 0.0407 x* (VCA) (III-11)
Avec désordre :
B=7.81321-0.19421x-0.11854x" (VCAA) (111-12)
L’effet de désordre influe 1égérement les termes quadratiques et les signes des paramétres de
courbure restent inchangeables. Mais le paramétre de courbure avec désordre est plus important.

L’effet de désordre augmente 1égérement le module de compressibilité B dans tout I’intervalle [0, 1]

de la concentration x de I’ Aluminium (tableau I1I-3).
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Tableau 111-3: Le wmodule de compressibilite B en (IO“dyne/cmz) et les constantes de force

d’élongation a et de recourbement 3 en (N / m) de 'alliage ternaire Al Ga, As.

B (10''dyne/cm?) a (N/m) p (N/m)
Matériaux
Cal. Exp. | Autres Cal. Autres Cal. Autres
40.895" 9.159"
42.04® 7.74®
7.54® |376@ 43.34 M09 g.88 M-V
GaAs 78123 | 7699 |769° [408076 | 43279 | 100730 | 7759
7559 | 7.5M™ 44.6% 9,55k
42.008" 7.794
43.79™ 10.64™
7.7842" 40.6671" 10.0360"
AlO,lGa0,9AS ek - - oot - ek =
7.7950 40.7230 10.0509
7.7259" 40.3753" 9.9589"
A10,3Ga0,7AS ok = = sk = sk &
7.7433 40.4658 9.9831
7.6646 40.0679 9.8777
AlO,SGaO,SAS ek = = sk z ok %
7.6849 40.1729 9.9058
7.6001° 39.7434 9.7920"
AlO,'TGaO,BAS sk = = Moot = et =
7.6199 39.8462 9.8195
75321 39.4002 9.7013"
AlongaoslAS ek - - sk - ok -
7.5460 39.4724 9.7206
44.10% 8.15%
7.4% | 3.669 44,349 7.940
AlAs 74966 | 7.727°9 | 7.727° [ 39.2211 456% | 9.6539 10.17%
7968 | FHm 442780 8.236 Y
41.050 8.82™

* r
Nos calculs sans désordre.
stk 7

Nos calculs avec désordre.

@Ref. [9]. PRef. [21], “Ref. [11], ‘VRef. [12], ©“Ref. [13], YRef. [14], ®'Ref. [22]
®WRef. [23], YRef. [24], VRef. [25], ®'Ref. [26]. VRef. [27], " Ref. [18],""Ref. [19].

La figure III-3 illustre les variations des constantes élastiques Cij, Cia, Caq et B en fonction de la

concentration x de 1’Aluminium pour "alliage A/ (Ga, _As avec et sans désordre, qualitativement

ces constantes €lastiques montrent un comportement similaire. Sur le plan quantitatif, on constate
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que la constante Cy; est plus élevé que les constants Cqz et Cqq. On remarque aussi que le module de

compressibilité B est plus important que les constantes Elastiques Cy; et Cyy.

17

16 VG| [moas | [TC
15 -a- C12
14 ]
13
124
11
10
g.]
84
7]
i § i g it it oo, it e, copie g, it
4-'|'|'|'|'|'|'|-|-|.
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
GaAs Composition x AlAs

Constantes élastiques (1 0‘I 1dyn.cm'z)

17

16 VCAA| [ AL Gay_,As I —e—ont
B "o
12 i

13
12
11
104
g.]
8
7]
e oo e b e e e P e
4-'I'|'|'|'|'|'|-|-|-
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
GaAs Composition x AlAs

Constantes élastiques (1 0‘I 1dyn.cm'z)

Figure 111-3: Les variations des constantes élastiquesC,,,C,,, C,, et B en fonction de la

117 127 44

concentration x de |’ Aluminium de lalliage ternaire Al Ga, As, avec et sans désordre.

II1-3-2-L.e module de compressibilité et les constantes des forces :
Pour déterminer les wvaleurs des constantes de force o et B, de I’alliage ternaire
semiconducteur en tenant et sans tenir compte de ’effet du désordre compositionnel, nous avons

utilisé le modéle des orbitales liées de Harrison.
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La figure III-4 représente la variation des constantes de force a et B en fonction de la concentration

x de I’Aluminium de I’alliage ternaire A7 Ga, As . Cette figure, nous montre une diminution

presque linéaire. La variation de ces constantes avec 1’augmentation de la concentration x de
I’ Aluminium sont similaire avec et sans désordre compositionnel. Mais la constante de force
d’élongation a est trés élevée que celle de la constante de force de recourbement B sur tout

I"intervalle allons de x = 0 jusqu’a x = 1. On constate peut dire qu’il y’a une dilatation des liaisons.

Résultats et discussion

L’effet de désordre est clair ¢t on ne peut pas le négligé (figure I11-5).

Constantes des Forces (N/m)

Constantes des Forces (N/m)

Figure 111-4: La variation des constantes de force a et f de l'alliage ternaire Al Ga, As en

fonction de la concentration x de ' Aluminium, avec et sans désordre.
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Constantes des Forces o (N/m)

Al Gaq_ As

—e—VCA

1016

T ——— T T T
02 03 04 05 06 07 08 05 10

Composition x

10.10 -
10.05 4
10.00 -
9.95-
9.90
9.85 4
9.804
9.75
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9.65 4
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GaAs

0.1

v T T T T T T T ¥ T
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Figure [1I-5: Les variations des constantes de force a et f de l'alliage ternaire Al Ga, As en

Jfonction de la concentration x de I Aluminium:

sans désordre (-

) et avec désordre (- - - -
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II1-3-3-L.es module de cisaillement G, de Young Y, coefficient de Poisson v et le facteur
d’anisotropie A :

Les calculs des modules de cisaillement G, de Young Y, du coefficient de Poisson v ainsi
que le facteur d’anisotropie A, sont basés sur les constantes élastiques Cqy. Cyp.et Cyy.des alliages
[28].

Les valeurs des modules de cisaillement G et de Young Y, le coefficient de Poisson v et le

facteur d’anisotropie A obtenues sont rassemblés dans le tableau I1I-4.

Tableau I1I-4: les modules de cisaillement (G) Young (Y )en (IOdene/cmz) le coefficient de

Poisson v et le facteur d anisotropie (A) de l'alliage ternaire Al Ga,__As.

G (10" dyne/em™) | Y (10" dyne/em”) v A
Matériaux
Cal. Autres Cal. Autres Cal. Autres Cal. Autres
3.25" 8.53® 0.312" 5
(b) (b) (b} 0.547
GaAs 3.5636 | 3.64" | 92798 | 9.41"” [ 0302026 |0.293" |0.613929 o
4.66 11.6° 0.24° 0274
3.5500" 92446 0.302064 0.613184
Alg1GagoAs - - - - " - . -
3.5553 9.2583 0.302046 0.613542
3.5218 91717 0.302144 0.611453"
A10,3G30,7AS seske = seske = sesfe o sesle &
3.5303 9.1938 0.302114 0.612112
3.4921° 9.0950" 0.302230" 0.610556
Alo sGagsAs - - - - " - - -
3.5020 9.1206 0.302195 0.610731
3.4608 9.0142" " 0.302323 0.610129
A10=7G30,3AS skt = sk e = ek =
3.4705 9.0393 0.302289 0.610264
3.4278" 8.9290" . 0.302424" 0.609995
A10,9Ga0,1AS sk = skt e = ek =
3.4346 8.9465 0.302399 0.610010
3.11% 8.22" 0.324 @
{b) {b) (b} 0.543
AlAs 3.4106 | 2.88"% | 88845 | 7.66" | 0302477 |0.329" | 0.609955 -
4.24© 10.89 0.27° 0527

" r
Nos calculs sans désordre.

ok 3
Nos calculs avec désordre.

@Ref. [14], P'Ref. [15], “Ref. [18].
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Dans ce tableau I1I-4, nous avons inséré les calculs obtenus des modules de cisaillement G
et de Young Y en (dyne/em?), le coefficient de Poisson v et le facteur d’anisotropie A avec et sans

tenir compte de I’effet du désordre compositionnel de I’alliage temaire A/ (Ga, _Asavec d’autres

valeurs disponibles. En faisant la comparaison entre nos calculs obtenus avec d’autres résultats
connus dans les littératures, nous pouvons dire que nos calculs sont d'une maniere générale en
accord avec ces travaux disponibles.

Les variations des modules de cisaillement G et de Young Y en fonction de la concentration
x de I’Aluminium avec et sans désordre de 1’alliage ternaire A/ (Ga,  As, sont représentés dans les
figures III-6 et III-7. D aprés ces figures, Nous observons clairement une diminution non linéaire de
G et Y avec 'augmentation de la concentration x de 1’Aluminium dans 'intervalle [0-1]. Ces
variations des deux modules en fonction de la concentration x de 1’Aluminium ont un
comportement similaire avec et sans désordre de l’alliage ternaire A/ Ga, As. Et D'effet du
désordre est presque négligeable.
La variation de coefficient de Poisson v en fonction de la concentration x de I’ Aluminium avec et
sans désordre de l'alliage ternaire A7 Ga, As est montrée sur la figure III-8. On remarque que
lorsque la concentration de 1’ Aluminium augmente de 0 a 1, le coefficient de Poisson v augmente

d’'une fagon monotone. On note aussi, que l'effet de désordre a une petite influence sur le

coefficient de Poisson v.

] Al Ga, As | [~®— VCA
3.58-. X9 -x _ A VCAA

Module de Cisaillement G (1011 dyn.cm'z)

11 ——

T r b F T & o T Y
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
GaAs Composition x AlAs

Figure IT11-6: La variation du module de cisaillement (G) en (dynei cm® ) avec et sans désordre de

Ualliage ternaire Al Ga, As en fonction de la concentration x de l'Aluminium.
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9.35
t\,lﬁ 9_30.. A'xGa1-xASI _._.VCA
E 9254 v,
) 4
£ 9.20
= 9151
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dy

9.05
9.00 -
8.95
8.90
8.85-

e80T 7
00 01 02 03 04 05 08 07 08 09 10

GaAs Com position x

Module de Young Y (101

Figure I1I-7: La variation du module de Young (Y ) en (dynef cm® ) avec et sans désordre de

lalliage ternaire Al Ga,  As en fonction de la concentration x de I’ Aluminium.

0.3026

| —e—VCA Al Gay_As
0.30254 —-a=VCAA

0.3024
0.3023 4

0.3022 4

Coefficient de Poisson v

00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
Gahs Composition X AlAs
Figure 111-8: La variation de coefficient de Poisson v avec et sans désordre de ['alliage ternaire

Al Ga, ,As en fonction de la concentration x de I’ Aluminium.

La figure III-9 représente la variation du facteur d’anisotropiec A avec et sans désordre de 1’alliage
Al Ga, _Asen fonction de la concentration x de I’ Aluminium. On note qu’il ya une diminution non
linéaire de facteur d’anisotropie avec I’augmentation de la concentration x de 1’Aluminium, on

remarque aussi que leffet du désordre a une petite influence et il fait augmenter le facteur

d’anisotropie A.
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—s—VCA
—-a= VCAA

Facteur d'anisotropie A

. . . s . . .
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
GaAs Composition X AlAs

Figure 111-9: La variation du facteur d’anisotropie A avec et sans désordre de Ualliage ternaire

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

Les expressions analytiques des modules de cisaillement G et de Young Y sont d’écrites comme

suites:

Sans désordre :

(G=3.5635-0.13278x-0.02001x> (VCA)
Y =9.27951-0.34319x-0.05152x* (VCA)
Avec désordre :
(G =3.56405-0.09354x-0.05802x"> (VCAA)
¥ =9.28094-0.24156x-0.15001x> (VCAA)

I11-3-4-Le facteur de I’ionicité f; et le paramétre de Kleinman £ :

(111-13)

(I1-14)

(I11-15)

(I11-16)

Le facteur de I'ionicité fj 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 [29].

Le calcul du facteur de I'ionicité exige la connaissance de la polarité donnée par la relation suivante

[30]:

(111-17)
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Nous consacrons cette partie a 1’étude du Facteur de 1"1onicité 1 f et du paramétre de Kleinman & de
’alliage ternaire A7/ Ga, ,As dans sa phase zine blende.

Le tableau III-5 illustre les valeurs calculées du Facteur de I'ionicité f; et du paramétre de Kleinman
£ de Tlalliage AlxInl-xSb, on note que nos résultats sont en accord avec d’autres résultats
disponibles.

Les figures III-10 et III-11 représentent les variations du facteur d’ionicité f; et du paramétre de
Kleinman & successivement avec et sans désordre de 1’alliage ternaire A/ Ga, As en fonction de la
concentration x de I’ Aluminium.

La figure III-10 qui représente la variation du facteur d’ionicité f; avec et sans désordre de 1’alliage
Al Ga, As en fonction de la concentration x de I’Aluminium. On remarque que ’ionicité fi
augmente avec 1’augmentation de la concentration de 1’Aluminium, on note aussi que ’effet de
désordre fait diminuer ce parameétre.

La figure III-11 représente la variation du paramétre de Kleinman & avec et sans désordre de
I’alliage A/ (Ga, _As en fonction de la concentration x de 1’Aluminium. On peut constater que la
variation des valeurs du paramétre de Kleinman & diminue non linéairement avec 1’augmentation de
la concentration x de I’Aluminium avec et sans désordre. Méme constatation a été faite pour le
paramétre de Kleinman &, que 'influence de I'effet du désordre est claire ¢t on ne peut pas le

négligé. Ce dernier augmente le paramétre de Kleinman &,
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Tableau I11-5: Facteur de lionicité f, et le parametre de Kleinman & de l'alliage Al Ga,  As.

fi &
Matériaux '
Cal. Autres Cal. Autres
0.310%
i 0.530
0.47 .
0.500 '8
0.31
GaAs | 0.379567 @ | 039587 | 0.506"
0.316 .
0.600
037 .
0.5979
0339 @
0.382866 0.59531
Alo}lGaO,gAS it - - =
0.381306 0.59558
0.389692" 0.59400"
A10=3Ga0,7AS b - Sk -
0.387205 0.59450
0.396837 0.59343"
Alo}sGaO,sAS -— - i -
0.393998 0.59350
0.404323 0.59331
Alg 1Gag3As i - - -
0.401594 0.59334
0.412177 0.59347
Alo}gG&oJ AS .. - S -
0.410296 0.59341
0.274%
0.44® 0.580
0367 © 0.459
AlAs 0.416249 4 | 0.59358 )
0.375 @ 0.592®
037© 0.5959
0.415 D

Lt r
Nos calculs sans désordre.

"Nos calculs avec désordre.
@Ref. [31], YRef. [32], “Ref. [33], “VRef. [34], “Ref . [35], PRef. [36], ®'Ref. [12]
®Ref. [15], YRef. [37], VRef. [19]
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Figure I11-10: La variation de facteur d’ionicité f, avec et sans désordre de l'alliage ternaire

I

Al Ga,  As en fonction de concentration x de l'Aluminium.
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Figure I1I-11: La variation du facteur de Kleinman £ avec et sans désordre de l'alliage ternaire

Al Ga, As en fonction de concentration x de ' Aluminium.
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Conclusion générale

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

Gads et AlAs et leurs alliages ternaires semiconducteurs A/ Ga, As.

La méthode de calcul utilisée est celle du pseudopotentiel empirique (EPM) couplée
avec I’approximation du cristal virtuel (VCA) qui inclue 1’effet de désordre compositionnel
comme un potentiel effectif, et combinée avec le modele des orbitales lices de Harrison

(BOM).

Nous avons calculé les constantes élastiques (Cpj, Ciz et Cyq), et le module de
compressibilité B , le module de cisaillement G , le module de Young Y , le coefficient de
poisson v , le facteur d’anisotropie A , I'tonicité f; , le paramétre de Kleinman & et les

constantes de force a et B pour les composés binaires et leurs alliages ternaires.

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

I’alliage ternaire A/ (Ga, _As et ces composés binaires Gads, Al4s a été étudiée sur toute la

gamme de la composition [0-1].

Une attention particuliére a été accentuée sur 'effet du désordre sur les propriétés

élastiques de Ialliage ternaire A/ Ga, As et ses composés binaires GaAs, AlAs.

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

» Les constants élastiques Cpp. Cpp et Cyy. les modules de compressibilité B, de
cisaillement G, de Young Y, le facteur d’anisotropie A et le facteur de Kleinman &
diminuent non linéairement avec 1’augmentation de la fraction molaire « x » de
I’ Aluminium.

» qualitativement les constants élastiques montrent un comportement similaire mais sur
le plan quantitatif on constate que la constant C;; est plus élevé que les constants C;»
et Cyqct B.

# Le coefficient de poisson v et le facteur de 1ionicitéi f; augmentent non linéairement
avec 1’augmentation de la concentration de 1’ Aluminium.

» Les constantes de force o et f diminuent presque linéairement avec I’augmentation de
la concentration x de I’ Aluminium, ¢t la constante de force d’élongation o est trés
élevée que celle de la constante de force de recourbement P sur tout ’intervalle allons

de x=0jusquax=1.
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Conclusion générale

» Leffet du désordre affecte faiblement les constantes élastiques Cpp, Cpap et Cyq, les
modules de compressibilité B, de cisaillement G, de Young Y mais il a une petite
influence sur le facteur d’anisotropie A, les modules de cisaillement G et de Young Y.
Cet effet fut décroitre les valeurs de coefficient de Poisson v et le facteur de I'1onicitéi
fi , par contre il fut augmenter les valeurs des constants élastiques Cpp, Ciz et Cyq, les
modules de compressibilité B, de cisaillement G, de Young Y, le facteur d’anisotropie
A, et le facteur de Kleinman &.

En général, nos calculs sont en bon accord avec les résultats expérimentaux et les autres

travaux disponibles.
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