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Risume

Notretravailportesurl'etudedesproprietesSm.rcfuraleset

electroniques de semi-conducteur Ge et si dopage avec un element de

transition, a savok, le mangandse. Pour ce14 nous avons utiliSe la

methode des ondes planes augmentees lineairisee (FP-LAPW) bas6e sur

l,approximation de la densite de spin (GGA) pour le potentiel d'echange

et correlation'

LespropridtesstructuralesetelectroniquesdeGermaniumetde

Silicium qui cristallisent dans la structure diamant ont ete calculees'

Les resultats obtenus montrent que les deux composds sont des

semi-conducteurs a gap indirects, cette resultat reste coherents avec les

autres resultats theoriques'

Dopes avec une concentration de 12'5%de Mangandse' les

nouveaux composes GeMn et SiMn present un caractere mdtallique



Abstract

Our work focuses on the study of structural and electronic

properties of semiconductor Ge and Si doped with a transition element,

namely manganese. For this, we used the method of plane waves

increased lindairisee (FP-LAPW) based on the approximation of the spin

density (GGA) for the exchange and correlation potential.

The structural and electronic properties of germanium and silicon

which crystallize in the diamond structure were calculated.

The results show that both compounds are semiconductors indirect

gap, this result is consistent with other theoretical results.

Doped with a concentration of 12.5% Manganese, new

compounds and GeMn, SiMn present a metallic character.
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Introduction gdndrale

Depuis l'apparition du premier transistor en 1954, la micro-electronique s'est r6v6l6e

comme un bouleversement kchnologique majew de la fln du vingtidme siecle.

L'amdlioration des performances des puces des ordinateurs a pu se rdaliser ggAce d

une diminution accrue des tailles de composants qui sont d l'heure actuelle de I'ordre

de quelques distances atomiques. A cette dchelle, des obstacles physiques

fondamentaux apparaissent et il est ndcessaire de prendre en compte la nature

quantique des dlectrons. C'est pourquoi on essaie de trouver de nouveaux axes de

recherche, pouvant supplanter l'€lectronique classique aux dimensions

nanomdtriques. Parmi les alternatives int€ressantes se trouve la spintronique qui

utilise non seulement la charge mais le spin des dlectrons.

Son d6veloppement a suivi la d6couverte de la magnetoresistance gdante (GMR) en

1988 [1, 2]. Le concept gdndral de la spintronique est de placer des materiaux

ferromagn6tiques sur le trajet des electrons et d'utiliser I'influence du spin sur la

mobilite des €lectrons dans ces matdriaux. Cette influence, d'abord suggdrde par Mott

[3] en 1936, d dtd ensuite ddmontr6e expdrimentalement et ddcrite th6oriquement i la

fin des anndes 60 [4,5]. La ddcouverte de la GMR a conduit aux premidres utilisations

pratiques de cette influence. De nombreux autres phdnomdnes exploitant aussi le spin

des dlectrons se sont ensuite r6v61ds et aujourd'hui, l'dlectronique de spin est d la

recherche de nouveaux matdriaux permettant de rdpondre d un certain nombre de d6fis

technologiques qui conditionnent la rdalisation de nouveaux dispositifs. Parmi ces

matdriaux, les matdriaux semi-conducteurs magn6tiques font d€sormais I'objet de

nombreuses dtudes. En effet, la possibilit€ de doper des semi-conducteurs avec des

elements magndtiques a permis de cr6er une nouvelle categorie de mat6riaux appeles

des semi-conducteurs magn6tiques dilu€s {DMS).

Les semi-conducteurs magndtiques dilues (DMS) sont des materiaux alliant d la fois

les proprietes magnetiques et semi-conductrices. L'idde de ces matdriarx vient de la

volontd de ma?triser les proprietds magnftiques du matdriau, et donc les propridtes

liees aux spins, au ffavers des propridtds semi-conductrices. La denomination <dilu6>

provient du fait que les composants de la partie magrrdtique du mat€riau sont diluds

dans la partie semi-conductrice [6].
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Ce semi-conducteur devient un semi-conducteur magnetique dilue lorsqu'on y

introduit une impuretd magndtique colnme le mangandse (Mn), qui porte un spin et

donc trn moment magndtique. Ce sont les pcrteurs de charges du semi-conducteur qui

asswent le couplage ferromagndtique entre les moments magn€tiques localisds sur les

impuretes : c'est un mdcanisme qui existe dans les mdtaux magnetiques.

Quant aux semi-conducteurs utilisds, les premiers travaux ont port6 sur les semi-

conducteurs II-VI [7]. En effet, dans ces derniers, les mdtaux de transition montrent

de bonnes propridtds de solubilit6, notamment d cause de la valence identique entre

les dl6ments de la colonne II et les mdtaux de transition. Des valeurs de solubilit6 de

I'ordre de 80% [8] ont mOme 6t6 prddites pour le mangandse dans les composds ZnTe

et CdTe (Mn remplagant alors Zn et Cd). Cependant, m€me si ces predictions

theoriques ont dtd confirmdes experimentalement, les propridt€s magnetiques de ces

matdriaux se sont avdrdes trds ddcevantes. Ils ne semblent plus €tre ii I'heure actuelle

de bons candidats de semi-conducteurs magndtiques dilues.

La recherche s'est ensuite orientde vers les semi-conducteurs III-V (GaAs, InAs,

Ga){, AIN), dans lesquels les valeurs de solubilitd des mdtaux de transition sont

cependant beaucoup plus faibles. Il y aurait donc d'importantes difficultds d obtenir

des mat6riaux suffisamment concentrds pour avoir des propridtds magn6tiques

intdressantes. Par ailleurs, un autre probldme de ces semi-conducteurs est la stabilite

d'alliages intermdtalliques comme MnAs, qui se forment en pr€cipites lors de la

croissance, emp€chant la dilution des atomes magndtiques. Cependant, cela peut €tre

rdalisd grAce i la maitrise de la croissance des alliages d basse tempdrature de

quelques pour cent [9]. Mais m6me si les tempdratures de mise en ordre sont bien

superieures d celles alliages de II-VI, elles restent en degi de I'ambiante [10].

Enfin, c'est seulement assez rdcemment que le champ des investigations s'est dtendu

aux semi-conducteurs de type IV (silicium, germanium). Cela semble paradoxal,

puisque le but final est iddalement de pouvoir intdgrer ces matdriaux dans I'industrie

de la microdlechonique, largement basde sur le silicium. Mais la raison de ce retard

est li6e d un probleme d'efficacitd de l'dmission de lumiere dans ces semi-conducteurs

IV. En effet, un moyen simple de d€tection de la polarisation magndtique des porteurs

de charge utilise la mesure de la polarisation de la lumidre €mise. Or, le gap des semi-

conducteurs IV dtant indirect, les processus radiatifs sont plus complexes, associds

aux phonons, et donc ont des rendements plus faibles et sont sujets i une plus forte
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d€polarisation. Quoi qu'il en soit, ces semi-conductetrs prdsenteat trois avantages

majeurs par rapport au,x II-VI et aux III-V :

*ils sont compatibles avec les technologies actuelles de la microdlectronique.
* ils sont composds d'un seul type d'atomes, cs qui rend tous les sites

d'insertion des impuretds magndtiques dquivalents, et qui interdit donc la formation

d'anti-sites. C'est un avantage puisque ces demiers tendent d faire baisser la

polarisation moyenne ainsi que la tempdrature de mise en ordre (m6me si la
formations de paires antiferromagndtiques dans les semi-conducteurs de type IV pose

un probldme similaire).

*enfin ils proposent des temps de vie de polarisation trds int{ressants,

notamment d cause du faible couplage spin-orbite (surtout pour le silicium) et de la

prdsence de symdtrie d'inversion.

Cette 6tude s'inscrit dans le cadre de l'etude des DMS, plus specifiquement le Ge et le

Si dopes avec du Mangandse. Le but de ce travail est d'dtudier les propridtes

structwales et dlectroniques d'un semiconducteur (germanium et silicium) dope avec

un 616ment de transition (manganese)

Ce mdmoire s'articule autour de trois chapitres :

*Le premier chapitre esl consacr6 i un rappel de principe de la thdorie fonctionnelle

de la densitd (DFT), et I'approximation de la densitdlocale (LDA) et 1'approximation

du gradient gdndralisd (GGA).

* Dans le seeond chapitre, nous rappelons le principe de la mdthode des ondes planes

augmentdes lindarisees (FP-LAPW)

*Le troisibme chapttre, regroupe les resultats obtenus avec leur interprdtation

Enfin, on termine par une conclusion g€nerale.
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I.1- Introduction :

La physique de la matidre et la science des materiaux jouent un r$le de plus en

plus important dans les applications technologiques, et ce rOle ne fera que progresser

dans beaucoup de domaines qui scnt concern€s fondamentalement par la

comprdhension et I'exploitation des propridtds des systdmes d'dleckons et de noyalrx

atomiques interagissant. Ceci est bien connu depuis le ddveloppement de la

mdcanique quantique [1 ].

Pow comprendre les differentes propridtds des solides, il est n€cessaire d'dtudier

le comportement des dlectrons dans ces derniers, et ceci est en lien direct avec les

m€thodes de calcul qu'on classe en trois groupes : les m€thodes empiriques, semi

empirique et enfin celles dites ab-initio, basdes sur la thdorie quantique fondamentale,

utilisent seulement les constantes atomiques comme paramBtres d'entrde pour la

rdsolution de l'€quation de SchrOdinger. Ces methodes sont devenues aujourd'hui un

outil de base pour l'6tude des proprietds structurales, dlectroniques, m6caniques,...

des mol€cules et des matdriaux. Elles sont aussi un outil de choix pour l'6tude de

certains effets difficiles ou impossibles de ddterminer par voie expdrimentale et pour

la pr6diction de nouvearx matdriaux, et elles ont parfois pu remplacer des exp6riences

trds cofiteuses ou m€me irrdalisables au laboratoire.

La puissance des calculs ab-initio a pour origine le formalisme de la theorie de la

fonctionnelle de la densitd (DFT) et ses deux approximations de l'dnergie d'dchange

et carrelation: I'approximation de la densite locale (LDA) et l'approximation du

gradient g€ndralisd (GGA). Le formalisme de base de la DFT est basd sur le theordme

de Hohenberg et Kohn (1964), qui repose sur la considdration que l'dnergie totale

d'un systdme est une fonctionnelle de la densitd 6lectronique.

I.Z-Equation de Schriidinger :

Un corps cristallin est un ensemble de noyaux et des dlectrons en interaction. En

1926, le physicien Autrichien Schrddinger a proposd une €quation qui d6crit toutes

ces interactions, et qtri est donnde pat B]:

HY -- EY (l.l)
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Ou E est l'€nergie totale du systeme et Y(i;, E) est la fonction d'onde, et H est

I'Hamiltonien de ce systdme. Pour un systdme ayant N noyaux et n dlectrans,

I'Hamiltonien s'6crit :

,:# x,vt 4xTZT-oftLr*yffi-izr;r?4rf xfl ffi $z)

Ori m : est la masse de l'6lectron.

r;i : est la distance entre l'dlectron i et l'€lectron j.

M1: est la masse du noyau.

Rn: est la distance entre les centres des noyaux k et I

Z'*,Zt: les nombres atomiques des noyaux k et I

D'une fagon candensde, H s'6crit:

H: T"+ V""* VE, + T1q+ VNN

T* reprdsente l'dnergie cindtique des dlectrons

(1.3)

TN L'dnergie cin€tique des noyaux

Vo l'dnergie d'attraction dlectron-electon

V*5 I'dnergie d'atftaction electron-noyau

Vsg 1'6nergie d'attraction noyau-noyau

Les diversss mdthodes de calcul de la structure des bandes dlectroniques des

materiaux A l'dtat solide mises au point au cours des dernidres anndes reposent sur un

certain nombre d'approximations reparties sur trais niveaux :

I.3-Approximafion de Born-Oppenheimer

L'approximation de Born-Oppenheimer appelde aussi approximation adiabatique est

la premidre des approximations utilisdes pour la rdsoh*ion de 1'6quation de

Schnidinger, du fait que les noyalrx sont plus lourds que les dlectrons, les noyaux se

deplacent donc trds lentement par rapport aux €lectrons. On commence par negliger

le mouvement des noyalrx par rapport n celui des dlectrons, ils s'adaptent
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instantandment aux deplacements des premiers. Les noyaux apparaissent donc comme

immobiles aux yeux des €lectrons. [3]. Cette approximation conduit d une fonction

d'onde electronique qui ne depend des coordonndes des noyaux que para-

mdtriquement. Leur comportement n'est pas pratiquement modifid par le faible

ddplacement. Donc, nous pouvons dliminer le terme Txet nous considdrons que UNN

est constante. Ce qui permet de mettre [4] :

H,: T.+ IJ""* IJsn (1 4)

On a donc r€duit la complexitd du probldme. Mais la solution de l'dquation de

Schrodinger rsste difficile. Il faut faire d'auffes approximaticns pour resoudre ce

probldme [3].

I.4-Approximation de Hartree -Fock

Cette approximation suppose que chaque electron se deplace de faqon inddpendante

dans le champ moyen cred par les autres dlectrons et les noyaux. Donc cette

approximation rdduit le probldme de plusieurs electrons en interaction i un probldme

d'dlectrons ind€pendants. L'hamiltonien peut alors €tre dcrit comme une somme

d'hamiltoniens decrivant un seul dlectron [3 ,5] comme suit :

H:IrHt (1.5)

Avec

Hi: - I/;(d)+u, fi;hzVzfr ,

ZTlt*

Vi {rJ : est l'dnergie potentielle de l'6lechon i dans le champ de tous les noyaux ft

v,@:-z-#
Ui (ri): est le champ effectif de Hartree

(1.6)

(r.7)

(1.8)r I. at-1 :1 Ylt L "' ,\rr \, ,l 2 ut 4ne" lrt_Fil

Le potentiel effectif est la somme de ces deux contributions :

v"r:vH(i) +vN(fl (1.e)
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Oi : Vs: le potentiel de Hartree

VN: le potentiel d'interaction dlectron-tauts autres noyaux

En introduisant le potentiel effectif dans I'dquation de Schntdinger, on trouve :

-*o,'*FJ + v"$Fls(d) :eie(d)

La fonction d'onde du systdme €lectronique ala forme d'un produit de N fonctions

d'ondes de chacun des dlectrons :

y (d,fr,,E,.. iN) : y, {d) v, {fr)......vNtiN) (1.1 1)

Et l'dnergie de se systdme est egale d la somme des dnergies de tous les electrons

E" d;=iv E,

(1.10)

(1.12)

(1. r4)

L'dquation (1.11) est la solution de I'dquation (1.10) mais elle ne respecte pas le

principe de Pauli. L'approximation de Hartree-Fock i dtd inkoduits en prenant

compte pour rdsoudre I'equation de Schrridinger. La difGrence entre l'€nergie du

systdme multielectronique rdel, et l'dnergie obtenue dans I'approximation de Hartree

comme etant celle representant le reste des interactions dlectroniques. L'une de ces

interactions qui manque dans le mcddle de Hartree est l'echange et correlation.

L'€change est d'origine purement quantique. C'est cet effet qui exprime

I'antisymetrie de la fonction d'onde par rapport i I'dchaage des coordonndes de

n'importe quels deux dlectrons menant i ddcrire le sysGme i N corps (€lectrons) par

I'dgalitd:

YF;,t,it .id---YFi,€,it.. ..iN) ft.13)

fl' antisymetrique. Donc, elle s'6crit sous la forme d'un ddterminant de Slater.

Y' (d
Y" (d)

Les mdthodes de Harfree- Fock sont basdes sur I'hypothdse des dlectrons libres. Ces

methodes sont beaucoup utilisees en chimie quantique pour traiter les atomes et les

moldcules, mais elles sont moins prdcises paw les solides.
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I1 existe une methode plus moderne et probablement plus puissante qui est la theorie

de la fonctionnelle de densite (DFT), (1964).

I.1-Thdorie de lafonctionnelle de densit{ :

Le ccncept fondamental de la fonctionnelle de densitd est que l'dnergie d'un systdme

electronique peut 0tre exprimde en fonction de sa densitd. C'est en fait une idde

ancienne datant principalement des travaux de Thomas t6] et de Fermi L7l.

L'utilisation de la densi€ dlectronique comme variable fondamsntale pour ddcrire les

propridtds du systdme existe depuis les premidres approches de la structure

dlectronique de la matiere mais elle n'a obtenu de preuve que par la ddmonstration des

deux theordmes dits de Hohenberg et Kohn[8].

LS.I-Les thdordmes de Hohenberg et Kohn:

Le ddveloppement de la thdorie de la DFT a commencd dans les anndes 1964 et 1965

avec les publications de Hohenberg et Kohn. L'approche de Hohenberg et Kohn

s'applique pour tout systdme i plusieurs parficules en interaction €voluant dans un

potentiel externe. Elle se base sur deuxthdordmes

Th€orbme 01 :

L'6nergie totale de 1'6tat fondamental E est une fonctionnelle unique de la densit€ des

particulesp(i) pour un potentiel externe y"*{i} donnd.

Ce th€ordme sigpifie qu'il suffit de connaitre seulement la densitd electronique pour

d€terminer toutes les fonctions d'ondes.

Th6or0me 02 :

Pcur tout potentiel externe il existe une fcnctionnelle E[p-] exprimant l'dnergie en

fonction de la densitd dlectronique [pJ. La densitd dlectronique qui minimise cette

fonctionnelle est la densitd dlectronique exacte de I'dtat fondamentale p" '

Ce deuxidme thdoreme montre d'une part, qu'il est possible d'dcrire I'energie du

syst€me comme une fanctionnelle de la densit€ dlectronique et d'autre part, que cette

dnergie obeit au principe variationnel [a]. On a donc :

E[pJ : Fm[pJ+j v"-'(r) P"{r)dr

Fsr<[pJ:TlpJ+V[pe]

(1.15)

(1.16)
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Avec F1s[pe] la fonctionnelre de Hohenberg et Kohn composde de T[p"] l,dnergie
cindtique et v [prJ I'interaction dlectron-€lectron. La densitd 6lectronique devient donc
la variable principle dans la rdsolution du probleme. Les thdordmes de Hohenberg et
Kohn demontrent que la fonctionneue FHq[p"] existe pour tout systeme et qu,elle est
universelle' cependant la difficultd n'est toujours pas dcartde ; il n,existe pas
d'expression analytique de cette fcnctionnelle F1a1[p"] pour un systdme de Ne
dlectrons interagissant.

IS.Z-Les dquatians de Kohn- Sham:

ces equations ont pour cbjectif la determination des fonctions d'ondes electroniques
y' qui minimisent I'dnergie totale. Les fonctions d'ondes sont ddterminees d partir
d'une equation similaire d I'dquation de Schrridinger d'une manidre auto-coherente.

L'dquation est donnde par [9] :

t- *v' +E.,(i) +vH{i) +vlrg{i} ly, (i) : q vi (i)

Y; (i) : la fonction d'onde de l'dlectron i

Vi."(i) : represente le potentiel ionique

VH(i) : represente le terme de Hartree donne par :

VH(l) :f P{riP(r') 
dF;. dirr\-/ J li_V;l

Le potentiel d'dchange-corrdlation est abtenu d partir de la ddrivde de l,dnergie
d'dchange-correlation Exc par rapport d la densite :

Vxc(i) :oE:"[P,i]' opi

Donc les dquations de KOHN-sI{AMpeuvent s'6crire sous la forme :

(r 17)

(1.18)

(1.1e)

(1.20)
H Vt(i) :t #v, +V".fr)) vi{i) :er yi (i)

oi chaque dlectron subit I'effet du potentiel effectif crde par tous les noyaux et les
autres dlectrons, ce potenfiel est donnd par:



r,frl : rr"*ft)*! ft,n7,) di;+ u*{i)

Les orbitales des K-H sont ddcrites par l'expression suivants :

y,{t, D : Xi c; 6i1i ,4

Qj{i ,/) : sont les fonctions de base.

Cq; Sont les fonctions de base

{1.21)

(1.23)

Les soluticns des equaticns de K-H reviennent i ddterminer les coefficients c4 pour
les orbitales occupdes qui minimisent I'dnergie totale. Si les bases sont donnees, la
matrice Hamiltonien H et de chevauchement s sont construites, l,equation s6culaire
est ddfinie comme suit :

(H+sis)ci:o
(r.24)

Jusqu'ici la DFT est une m6thode exacte, mais pour que la DFT et les dquations de
Kohn-Sham deviennent utilisable dans la pratique, on a besoin de proposer *ne
formule pour E-"[p(r] et pow cela, on est obligd de passer par des approximations.

L6-L'approximation de l* densitdlocale &DA)

L'approximation la plus simple de I'dnergie d'dchange-corrdlation E", est celle de la
densitd locale (LDA) L'idds de LDA est de substituer la densitd dlectronique d,un
systeme rdel par celle d'un gaz d'erectranhomcgene. En autre terme, on suppose que
dans une petite r€gion spatiale, la distribution de charges d,un gaz non_ homogdne d
une densite similaire d une distribution de charges d,rxr gazhomogene.

t""=Je*fu(i)p(ildi (1.2s)

Ori : e""[p] : est I'dnergie d'echange-corrdlation d'une particule d,*n gazd,6lectrons
homogene.

I . 7-Ln a pproximation du gra dient g6n6ra tis€ {C,GA)

Dans I'approximation du gradient g€ndralis€, l'€nergie d'echange-corr6lation est une
fonction de la densitd de la densitd dlectronique et de son gradient :

thdorie de la f{!u de ta densit1 (DFr)

Eff"lpl- I/tp(i) v p(i)ld3i (1.26)
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Chapitre II La m6thode FP-LAPW

ILl-Introduction

Il existe plusieurs approches pour calculer les propri6tds de 1'6tat fondamental; ces

methodes sont diffdrentes dans le choix de la base, la forme de potentiel et la mdthode

mathematique utilis€e pour rdsoudre 1'6quation d un electron.

La methode d laquelle nous nous intdressons dans ce travail est la methode des ondes

planes augmentdes linearisees (LAPW : linearised augmented plane wave). Elle a etd

ddveloppee par Andersen, suite a une modification fondamentale de la mdthode des

ondes planes augmentdes la APW ddveloppde par Slater. Donc avant d'exposer le

principe de LAPW, nous allons revoir les diffdrents aspects de la m6thode APW.

lI.?-Lx mdthode des ondes planes augmentdes (APW)

En 1937, Slater proposa comme base les fonctions d'ondes planes augmentdes (APW

: Augmented Plane Wave) [1,2] pour rdsoudre l'€quation de Schntdinger d un seul

electron; cette derniere correspond dL l'dquation de Kohn et Sham basee sur la DFT.

La mdthode APW est basde sur I'approximation < Muffin-tin >> pour ddcrire le

potentiel cristallin. Selon cette approximation la cellule unitaire est divisde en deux

r6gions:

o Des sphdres appeldes < Muffin-tin > qui ne se chevauchent pas et qui sont

centr€es sur chaque atome o de rayon 16.

e Une rdgion interstitielle ddlimitant l'espace residuel non occupd par les

sphdres voir (Figure (II.1).

SphirettT \
.l
\l '"I

al

\ ", \,,'\r''-.- -/
Rdgian
iate*titielle

----*---
/" tr

/ Sph&rc ilfT \
l\i/\,/\//\/

Figpre II-l : potentiel (( Muffin-Tin>(MT)

t7
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*O:f'*r ' 
csiG+rt1i 

'( LmAmUKrlY6r,r,

C] : Volume de la maille unitaire.

r Sro
rlrs t2.t)

Y1* : Les harmoniques sphdriques.

C6: Coefficients de ddveloppement.

U1:Lasolution rdguliere de I,dquation suivant [3]:

{-#+ w? +v{r)- f,} rrrl{r): s (2.2)

Odr Er: paramdtre d'dnergie.

V(r) : Le composant sphdrique dans la sphdre.

Les fonctions radiales ddfinies par l'dquation prdcddente, sont orthogonales d tout dtat
propre du ceur, mais cette orthogonarite disparait sur la rimite de ra sphdre [4].
Comme le montre I'dquation suivante :

(Er-Ez )rUrUz : ur#_u,ffiu,
(2.3)

utuz sorrtles solutions radiales pour ces dnergies E1 et,&i respectivement.

slater a fait un choix particulier pour les fonctions d'ondes, il montre que les ondes
planes sont les solutions de I'dquation de schrridinger dans un potentiel constant.
Tandis que, les fonctions radiales sont la solution dans le cas du potentiel sphdrique.
Donc, il prouve que E est 6gale i la valeur propre ^8.

cette approximation est trds bonne pour les matdriaux d strucfure cubique d faces
centrdes' et de moins en moins satisfaisante avec la diminution de sym6trie du
mat6riau.

Pour assurer la continuitd de la fonction +(4 e la surface de la sphdre MT, res
coef{icients lr* doivent €tre ddveloppes en fonction des coefficients c6 des ondes
planes existantes dans les rdgions interstitielles. Ainsi, apres quelques calculs
algebriques [3], nous trouvons que :

I6
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(2.4)

j1: la fonction de Bessel, ori I'origine est prise au centre de la sphdre et r est son

rayon, ainsi les A6l sont compldtement d6termindes par les cosfficients des ondes

planes. Les parametres d'dnergie E1 sont des coefficients variationnels dans la
mdthode (APw)- Les fonctions d'ondes se comportent comme des ondes planes dans

la region interstitielle, et elles augmentent dans la region de caur er se comportent

comme des fonctions radiales. pour I'energie 81, les fonctions Apws sont des

solutions de I'dquation de Schrodinger, avec E1 6gale d la bande d'dnergie indiqude

par G. ceci signifie que les bandes d'dnergie ne peuvent pas €tre obtenues par une

simple diagonalisation, et ceci implique de traiter le ddterminant sdculaire comme

une fonction de I'energie.

La fonction u(r) qui apparait dans I'dquatiw (2.4) est ddpendante de 81, et peut

devenir nulle d la surface de la sphdre MT, cela conduit i la sdparation entre les

fonction radiales et les ondes planes. Pow r6soudre ce probldme, plusieurs

modification ont dtds apportdes sur la m€thode APW. Parmi ces dernidres, on cite le

travail d'Anderson [5], ainsi que celui de Koelling et Abrman [6]. La modification

consiste i reprdsenter la fonction d'onde 4{r) n l'intdrieur de la sphdre par une

combinaison lindaire des fonctions radiales Ur(rt) de leurs ddrivdes U'{r) par rapport d

I'dnergie.

rr.3-La mfthode des ondes planes augment6es lin6aris6es (Fp-

rAPW)

Pour un cristal, I'espace est divisd en deux rdgions : la premidre rdgion est la sphere

de Muffin-tin, et la deuxieme, c'est I'espace restant qui reprdsente la region

interstitielle. La fonction de base de la mdthode (FP-LAPW) possede des ondes planes

dans la region interstitielle et des harmoniques sphdriques dans les sphdres.

II3.I-Les bases de (FP-LAPW)

Les fonctions de base d f intdrieur de la sphdre sont des combinaisons lindaires des

fonctions radiales u1(1) Yfo(r) et leur ddrives u'(rr) Yi-(r) par rapport d l'6nergie.

/t _ 4riL 1-t ^Atu : - Le ceit(lK + Glrs)Y;mG + G)
niuLk)

19
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La raison de cet 6chec est d6crite dans la prdsence de haute couche et l,dtendue de

I'dtat du Caur (seulement connu comme €tat de semi- caur) dans plusieurs el6ments
en particulier: metal alcalin, les terre rares, rdcemment les mdtaux de transitions et
les actinides- comme mentionnd, les fonctions augmentdes {f1ft|t'6ft) et u'(4t'tuft)
et sont orthogonales d chaque etat du ceur,cette condition n'est jamais satisfaite
exactement exceple pcur le cas oir les €tats du ccur ne pcssdderaient pas le mgme /.
Les effets de cette orthogonalitd inexacte aux dtats du cmur dans la mdthode (Fp-

LAPW) sont sensibles aux choix de El re cas le plus critique, ld ou, il y a un
chevauchement enfie les bases (FP-LAPW) et les dtats du csur, ce qui introduit de
faux etats du ceur dans le spectre d'dnergie, ces 6tats sont connus sous le nom de
bandes fantdmes.

Ces derniers sont facilement identifides, elles ont une trds petite dispersion et sont

hautement Localisees dans la sphdre, et ont un caractdre r de l,etat de cmur.

Pour eliminer les bandes fantdmes du spectre, on peut mettre le parametre d'6nergie

fi€gal d l'dnergie de l'dtat du ceur.

If.S-Constructian des fonctions radiales :

Dans la mdthode (FP-LAPW) les fonctions de bases sont des fonctions radiales ri

I'intdrieur des sphdres, avec la condition que les fonctions radiales Ut(rt) t',.1r1 et
leurs ddrivdes U'(r) Y.r,n(r) sont continudes d la limite de la sphere, et dans la r€gion

interstitielle sont des ondes planes.

Ainsi, la construction des fonctions de base consiste d determiner :

l-Les fonctions radiales U1(rl Y.6(r) et leurs ddrivees U'(r) y*6ft).

2-Les coeffrcients Aso et Bi,, ed satisfirent aux conditions aux limites. La condition
aux limites permet de ddterminer les moments angulaires de coupure l** de la
reprdsentation des sphdres dans les termes du coefficient des ondes planes, G*^, ceci
peut €tre realise en notant que l.* permet une reprdsentation des fonctions avec un
naud maximum de 2l** le long du grand cercle autour de la sphdre.

En rdalisant ceci, on suggere un critere R, G** : l** qui est trds bien suivi en

pratique.

fiS.l-Lesfonetiow radiales non relativistes :
Dans le cas non relativistes, les fonctions radiales {f sont des solutions de l'6quation

de schr<idinger avec un potentiel sphdrique et une dnergie fixe Er.
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{-#+ 
I('i! +ve)- s,}'ur(r):o

on v(r) : est la composante sphdrique d potentiel dans la sphere MT.
La derivde par rapport d I'dnergie tJ,{r) est

{- #"+!a!P + v{r)- q} ru,(r)=u1(r;

L'orthogonalisation de U'1(r) et de th{r) est donnd :

f{" r' uf (r)dr - L

Avec le choix de la nonne lluill permet |indication de rang pour re quer la
linearisation de I'energie sera une bonne approximation. En particulier, les erreurs sur
I'dnergie de lin6arisation sont acceptables selon Anderson.

llu,ll la_,| < r (2.11)

Ou Er est le paramdtre d'dnergie et E l'dnergie des bandes.

si un tel choix n'est pas possibre, plusieurs optiques sont disponibles :

1- on divise les rangs d'dnergie dans les fen€tres, et chacune de ces fenetres est

kaitee Sdpardment.

2' On utilise un ddveloppement sous la forme d'orbitales locales (ceci est

effectivement la mdthode quadratique).

3- On rdduit la taille de la sphere. Donc, on r6duit la norme de la d6riv6e.

Dans la suit, on va exposer les deux premidres mdthodes, la troisieme option a etd

appliqu6e par Goedeker [7].

II 5. Z-Les fonetions radiales relativistes

Dans le cas des eldments lourds qui ont un nombre atomique dlevd, on tient compte de
I'effet relativiste.

Les effets relativistes concernent seulement les fonctions radiales dans les spheres

MT' Pour inkoduire cet effet, il faut remplacer les dquations (2.S) et (2.9) par les

equations de Dirac et leurs ddrivees par rapport d l'6nergie. Dans le but de r6soudre

ces €quations, Koelling et Harman [8] trouvaient une technique qui n6glige I'effet
spin- orbit Roskey [9], wood et Boring[10], Tekeda [11], Macdonald et Al[12].
Les solutions de l'dquation de Dirac sont :

(2.8)

(2.e)

Q.1a)

vw:l-fiyrr"l Q.r2)
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K, le nombre quantique relativiste.

Xtcv : est le spin-orbit i deux composants et les coordonnes radiales a 6te supprimd.

Koelling et Harmon [13] utilisent une nouvelle foncticn :

@u*rsu

u="$ G -v)
g' : est la ddrivde radiale de g

m : est la masse

C : est la vitesse de la lumidre dans le vide

La solution en fonction des nombres quantiques habituelle in, [3] s'6crit comme suit :

* :[-_*_ 

". r-!,i ;Yi,,o)y,*x,f

Ou .Xs : est le spinor non relativiste.

D€finissant estpl r & et Q1:rc0s l'dquation s€culaire relativiste devient

Pi: LMQ *)',

Qi=-F.[#+s-al]n

(2.13)

(2.14)

{2.r5)

(2.16)

(2.r7)

(2.18)

(2.re)

Q.2a)

Cette dernidre dquation peut €tre rdsolue numdriquement comme dans le cas de

I'dquation de Schrtidinger non relativiste en utilisant la m6thode predicateur-

correcteur par exemple, en donnant les conditions aux limites.

lim.-sf; :r#[rtl + 1) + r - pz p7] - t]

Le terme spin-orbite peut €tre inclus en additionnant le terme -(#)A.I) p (au

membre droit de I'dquation (2.14). La ddrivde par rapport i I'dnergie est similaire au

cas non relativiste.

Ptl(vr'Qt + MQ;) *|o;

Qt= -ia;l#+ s- r)7p,-lW+ r]n
Les composantes I t etft peuvent €tre ddtermindes en utilisant les ddfinitions Pl et Q1

et (Dt

Les deux composantes sont utilis6es dans la construction de la densitd de charge ou

I'dvaluation des dldments de matrice (pour les composantes non sphdriques de

23
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l'Hamiltonien, par exernple). Ainsi u! Ia quantit6 est remplac€e dans l'6quation
(2.10) de normalisation par le terme {*1,

Il.6-Rfsolution de l'6quation de poisson :

Dans I'dquation de Kohn et Sham. Le potentiel utilisd contient le potentiel d,dchange-
correlation et le potentiel de coulomb (une somme du potentiel de Hartree et le
potentiel nucl6are).

A laide de ldquation de poisson. on peut determiner le potentier coulombien
On a: V'V,,G) :4xp{F) (1.21)

--t

on peut rdsoudre cette dquation dans le rdseau reciproque. pour faire cela Hamenn
[14] et weinert [15] ont propose une m6thode de rdsolution dite < pseudo-charge D,

elle est essentiellement basde sur les deux observations suivantes.

1- La densite de charge est continude et vari6 lentement dans les regions
interstitielles- Par contre, elle varid rapidement dans la region de cceur.

2- Le potentiel coulombien dans la region interstitielle ne d6pond pas

seulement des charges dans cette rdgion, mais aussi, des charges dans la
rdgion de caur.

La densitd de charge est ddcrite par une sdrie de Fourrier dans la rdgion interstitielle
comme suit:

p(i) L* p(d utdi (2.22)

Le ddveloppement de la fonction J" de Bessel permet de calculer les ondes planes etdi

ff 
"*'l,Gfia7 

: G+0

G=0
(2.23)

,i.Gi :4 rc eid,; Zr* it J rfl d 
I lr - i*l)y,i*(d)vr*(i _ Tn {2.24)

Ot r : est la coordonnde radiale.

f : est la position de la sphdre a

Le potentiel coulombien devient :

( pt+z ;tGit
lGr

[T",

v,(d)# (2.25)
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Rlsaltat et discussian

m-1 D6tails de calcul :

Les calculs que nous avons effectuds sont de type ab-initio' bas6s sur la theorie de la

fonctionnelle de la densite (DFT) [1]. Les fonctions d'onde sont d€velopp€es sur une

base d,ondes planes adaptde de la mdthobe des ondes planes augmentees linearisees

avec un potentiel total (FP-LAPW) [3,4] implementee dans le code wien2k' Pour le

potentiel d'dchange et de correlation nous avons utilisd l'approximation du gradient

gdn€ralisd GGA, paramdtris6e par Perdew' Berke et Erenzehof t2l'

Dansnotretravail,nousnoussofilmesintdressdsdl,€tudedespropridtes

structurales et dlectroniques de deux €16ments de la colonne IV (Ge'Si) du tableau

pdriodique,dopesparuneldmentdetransition(Mn)deconcentfationsuffisamment

faible.

III-2 Les propri€tfs du germanium et du silicium pur:

Le Germanium? comme le silicium, cristallise dans la structure diamant, dont

lereseauestcubiqueifacecentrde(cfc)(FigureIII.1).Labaseprimitivedela

structure diamant possede deux atomes idenliques de coordonndes (0' 0' 0) et

t|14,|14,|14) lies i chaque point du r€seau cfc. Parce que la maille conventioffielle du

r€seau cfc contient 4 points de r6seau, il suit que la maille conventionnelle de la

structurediamarrtcontient2x4atomes:Satomes.Iln.yaalrcunemaniirede

choisir une cellule unitaire telle que la base du diamant contienne seulement un seul

atome. Les liaisons tetraedriques caracGrisent la structure diamant' chaque atome

possdde 4 proches voisins, et 12 seconds praches voisins'

Laconfigurationdlectroniquedegermaniumetdesiliciumestcommesuit:

" Ge ,[Ar] 3d104s24p2 'o si : [Ne] 3s2 3p2

La figure III-1 illustr6la structure diamant de Ge et de Si

Figure III-I : La structure cristalline du Ge' Si
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Aprds la d€termination du nombre de points k, on fixe cette derniere i la

valeur de Sl:zpour Ge {300 pour si) et on varie RK** de 4 i10 par pas de 0'5' Pour

chacune de ces valeurs on calcule l'energie totale et on trace les courbes de variation

de l,dnergie totale en fonction des valeurs de RK-,,*' Les r€sultats obtenus sont

illustres par la courbe III-3. Cette courbe nous montre que I'energie totale converge

dans les limites de 9 pour les deux maGriaux'

"8396.4;

"r r60.?;

RKmax

Figure. III-3 tavariation de l'hnergie tatale enfonction de RK**de Ge' Si

(l)

*$
:-.
{.}

\d)
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Les paramdtres utilises pour le calcul de propri6t6 sont donads dans le tableau

suivant :

Tableau III-1 : paramdtres constitutifs utilisds par la mdthode FP-LAPW pour Ge et si

pllfs

III-4- ProPri6t6s structurales

Dans nos calculs, l'optimisation de Ge et Si est effectuee en calculant l'energie totale

en fonction du volume v, donc on varie le volume afin d'cbtenir une courbe E: f(v)'

Pour determiner le paramdtre de reseau i l'equilibre et les valeurs du module de

compression et de sa ddrivde par rapport i la pression, on ajuste la courbe de

l'€nergie totale en fonction du volume i l'€quation de Murnaghan [5]' donn6e par :

B 
-[u,b- %l +Xrv - vo)E(v) - Eo*6[uV- noL 'B -

on Ery) represente l',6nergie de 1'6tat fondamental avec un volume de cellule V' Vo

est le volume de la cellule unitd i une pression nulle. Le volume Vo et 1'6nergie Eo

sont donn6s par le minimum de la courbe E*, (4 et le module de compressibilite Bo

est ddtermine par la courbure i I/e'

La mesure du module de compression nous permet de connaitre la rigiditd du cristal'

c,est-i-dire l'energie requise pour produire une deformation du cristal ; plus ce

module est grand, plus ce cristal est rigide' Le module de compression B est ddtermine

par:

B:V#

Danslafigurelll-4onprdsentelavariationdel'€nergietotaleenfonctionduvolume

pour Ge et Si dans leur structure diamant'
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Le tableau IIl.2 regroupe les r6sultats obtenus tels que la valeur du paramdtre de'

r€seau, les valeurs du module de compressibilite et sa ddrivee' comparees aux valeurs

experimentales et theoriques'

Tableau III-2: Ies prapridtds structurales de Ge et Si' Parambtres du r,lseau

a1AS, Ie module de compression B(GPa) et la ddriv'le B'

" Ref [6], 
o Rdf [7], " R6f [8], 

d R6f [9]

par comparaison avec les rdsultats ex$rimentaux, nous notons que notre

calcul surestime legdrement les constantes de rdseau d'environ 0'104 pour Ge et 0'04

olo pour Si ; par contre il reste en accord avec 1es rdsultats th6oriques de GGA'

m-5 ProPri6t6s Slectroniques

ilI-5-1 Strueture de bandes d'dnergie :

Lesbandesd,€nergiedonnentlesdnergiespossiblesd'un€lectronenfonction

du vecteur d'onde. Ces bandes sont donc reprdsentdes dans I'espace rdciproque' et

pour simplifier, seules les lignes de plus haute symdtrie dans la premiere zone de

Brillouin sont traitees :

w-ft$,v,, t), rJtt, t, t), r {to, o, o)' x:411, 0, 0;' K:+0'Y"' 0)

Pour les semi-canducteurs le spectre est caract€rise par la presence de bandes

de valence et de conduction dont la plus haute et la plus basse de celles-ci sont

respectivement sdpardes par une bande interdits ou gap'

Rlsultat et discussion
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on a utiliseles paramdtres sffucturaux optimises pour effectuer les calculs'

Lesstructuresdebaodescalculdessonldonn€esparlafrgurelll-5.

4)
>i
a},J
(J

E]

{)
atJ-E'

w.Ll

Figure.III-5LastructuredebandesdeGeetSidanslaphasediamant
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D'aprds cette courbe on observe que le maximum de la bande de valence est

situ6 au m€me point f pour les deux semi conducteurs Ge et Si' par contre le

minimum de la bande de conduction est situe aux points L et x, respectivement pour

GeetSi;cequidonneulrgapindirectpourlesdeuxmat6riaux'

Nous remarquons aussi que les bandes de valence prdsentent moins de

dispersion que les bandes de conduction, ceci est dfr au fait que les dlectrons dans les

bandes de conduction sont plus libres donc moins localis€s'

Nos rdsultats sont compards aux donn6ss experimentales et theoriques

disponibles dans le tableau III-3

Tableau III-3: le gap 6nerg6tique de Ge et si dans la phase diamant'

" Rdf [11]

Les valeurs que nous avons trouvdes pow les gaps d'dnergie sont sous-

estim€es par rapport i celles trouvdes experimentalemenl' Ceci ne doit pas Qtre une

surprise, parce que la GGA gdneralement sous-estime le gap d'€nergie.

ilI-5-2 Les densitis d'dtats (DOS) :

La densite d'6tats electronique est une grandew essentielle pour calculer la

distribution d'dnergie d'dlectrons dans les bandes de valence et de conduction'

Pour determiner la nature de la structure electronique de bandes, nous avons

calcule la densite d'6tat (DOS) totale et partielle de Ge et si.

Les figures suivantes illustrent les densites d'€tats totales et partielles de ces

composds.

38



Chapitre 3 Rdsultat et discussian

I
tf,-

f

t.$

t-&

t-+

L.?

I

fi.ri

0.6

{}-4

u.3

0 "4 "f
r:rt*rgtc{*r i

Figure.III-6 La densitd d',itat dlectronique totale de Ge pur

r'.1

It:

*.5

{}_4

.l ii.:i*l
t:ti

E ,r-t

$.1

u

tl,5

r).4

l; t).3
I'rt

H O,?

*.1

$

.t:"i* -t -{r 4 &*

ti*:

{]"5

u.4

f.l
,t {:.3

t4
S lrr

tj. r

{]

U}

$..1

-r:-r0 -s "6 .4 ,? 0 2 4 {i s

{}.1

t]. I

tl't-l'.lt]=8 -(r .4 2 $ : 4 6 I
*n*lrgic {rv'i

.r?-rfi -8 ={} -4 -: il ?
*n*rgie{tvj

t-

Figure. III-7 La densit'1 d'dtats dlectronique Partietie de Ge pur



R4sultst et discussion

t PourGe:

Au dessous du niveau de Fermi on distingue deux rdgions :

*la rdgion L-12,-47 est principalement dominde par la coatribution de I'dtat s

*la rdgion [-4,0] est dominde par les etats p

Au dessus du niveau de Fermi les.€tats p dominent avec une legdre

contribution de I'dtat s

c Pour Si:

Au dessous du niveau de Fermi On distingue deux r6gions :

*la rdgion t-7,41est dominde par la contribution de l'dtat s

*la rdgion [-4,0] est dominde par les 6tats p

La bande de conduction est de m6me dominent par les etats p avec une

l€gdre contribution des €tats s

III-6 Les propri6t6s de Ge et Si dop6s par le Manganese (Mn) :

Comme on I'a vu, les semi-conducteurs magndtiques diluds sont composds

d'uns part d'un semi-conducteur, et d'auffe part d'un dlement magnetique en faible

quantit6. L'dl{ment magndtique dans notre travail est le mangandse. La raison en est

simple : c'est le metal de transition qu'on peut considdrer cofi]me le plus magndtique.

En effet, sa couche 3d 6tant i moitid pleine, I'atome isol6 porte un moment

magn6tique de 5ps, le maximum possible pour les mdtaux de transition. De ce fort

moment magndtique ddcoulent des interactions d'echange fortes elles aussi, et une

tempdrature de Curie dlevee. La densitd d'6tats dlectronique de Mn de la couche d et

montrde dans la figure III-10 :
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,lfn

s .t.,

€'
Et

tr.4

Eneryie (z+)

Figure III-10: densitd d'4tats de Mn

Dans notre tr$)ail, on choisit la concentration de 12'5% (0'125) de Mn pour

d.operleGerrnaniumetlesilicium.onutilisedessuper-cellulescontenantSatomes

{7 atomes de Ge ou Si et un seul atome de Mn)' Cette opiration consiste simplement

d remplacer un atome de Germanium ou de Silicium par an atome de mangandse' Le

Mn prend l'une des deux positions substitutionnelles (a, a, a) ou (l/4' I/4' I/4)'

comlne le montre les figures III-11 et III-12' respectivement'

Figure III-| I La structure cristallirce de Germaniwn et de silicium dop4s :

le marcganDse en Position (0, A, 0)
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Figure III-12 : La structure cristalline de Germanium et de silicium dopds :

le mangandse en position {0.25, 0.25, 0-25}

II-7 Pour la position (0, 0, 0):

III.7.l-Test de eonvergence :

Aprds dopage, on a procddd i des tests de convergence pour les composds

GeMn et SiMn. La variation de I'energie totale en fonction de point k et Rk -* est

illustrde sur les figures III-13 et III-14, respectivemer{.

Les resultats obtenus sont indiquds dans le tableau III-4

Tableau III4 : Paramdtres constitutifs utilises dans nos calculs par la methode

FP-LAPW pour la concentration de Mn de l25%

Matdriau Structure Rrun k-points RK*u*

GeIvIn diamant Ge
IvIn

-n-/.:2
s12 9

SitvIn diamant si
Mn

:2
:2

512 9
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III.7-2.Propridtds structurales du GeMn et SiMn :

Dans le but de ddterminer les proprietds structurales i l'dquilibre des

composes GeMn et SiMn on choisit un paramdtre de rdseau arbitraire et on effectue

un calcul auto-coh€rent de l'6nergie totale pour plusieurs paramdtres de r6seau au

voisinage du paramdtre choisi.

La figure III-15 montre la variation de I'dnergie totale en fonction du volume.

GEMn{O.0.O.0,0.0}

"3 t ?{}.*

t

9 -:rrtN
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:] t 7{}4
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ru
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SiMn(O,O,O)

637'r.7 \-
Stlt] I txlrl l:?{Xl l4txj I {rtX] I8U{}

Vohrme

Figure III-15 : la variation de l'6nergie totale enfonction de Volume de Ge, Si dopds

avec l2.5ok de Mn
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Dans le iableau III.5 nous reportons les valeurs calculdes de l'6nergie

minimale Es correspondant au volume Vs qui donne le parametre de rdseau

optimis{ a0, le module de compressibilite Bn et sa ddrivde premidre par rapport

d la pression 8'6.

Tableau III-5: les proprihtds structurales de GeMn et SiMn : Paramdtres du rdseau

d'1quilibre a0 (4, le module de compression B(GPa) et la ddrivde B'

Nos calculs montrent que les paramdtres de rdseau de GeMn et SiMn sont

largement superieurs i ceux de Ge et si purs, pat confie leurs modules de

compressibilitd ont legdrement.

Ill.7-3.Propridtds ilectroniques da GeMn, SiMn :

III-7-3-1-La stracture de bande :

En utilisant le parametre de rdseau i l'6qui1ibre, on a calcul6 les structures de bandes

1e long des lignes de plus haute symdtrie pour les composds GeMn et SiMn'

La figure III-16 represente les rdsultats obtenus pour le spin majoritaire (up) et le

spin minoritaire (dn).

Composd

GeMn Silvln

Energie (E6) -317A4.549847 -6377.67537

Volume(V6) t285.8147 1t14.5323

ao (A) 9.13429 8.t0922

B{GPA) 55.5609 77.A940

B' 4.74rc 4.1815
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indique que le germanium et le siliciurn dopes avec une concentration de 12.5% de

mangandse sont des mdtaux.

III-7-3-2-Les densitds d'dtats {DOS} :

Les densites d'6tats totale et partielle des composes dtudies ont dte calculdes en

utilisant le parametre du rdseau optimisd. Les resultats obtenus pour les densites

d'dtats de GeMn sont reprdsentds sur les figures (III-17), (III-18i, (III-19).

*spin up

On distingue :

*la r6gion [-3,-1.9] est principalement dominee par la contribution de I'dtat s de

Mn

*la region [-1.9, 1.61 est domin6e par la contribution des €tats p de Ge,

*la rdgion [3.3, 4] est dominee par la contribution des etats p de Mn et de Ge

*la r6gion [4, 10] est domin6 e par l' €tat p de Ge,

*spin down

On distingue :

*la region [-3,3] est principalement dominee par la contribution de 1'6tat s et d de

Mn et l'€tat p de Ge,

*la region [3, 5] est dominde par la contribution des dtats p de Mn et de Ge

*la region [5,10] est dominde par la contribution des dtats p de Ge,
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Les rdsultats obtenus pour les densitds d'6tats de SiMn sont repr6sent6s sur les

figures (III-20), (III-21), ([I-22).

*spin up

On distinsue :

*la rdgion [-3,-1.9] est principalement dominde par la contribution de I'dtat s de

Mn

*la rdgion [-1.9, 1.6] est dominde par la contribution des dtats p de Si,

*la rdgion [4,10] est dominde par I'dtat p de Si,

*spin down

On distinzue :

*la r6gion [-3,3] est principalement domin6e W la contribution des 6tats p de Mn

et de Si,

*la rdgion [3, 5] est dominee par la contribution des 6tats p de Mn

*la rdgion [5,10] est dominde par la contribution des dtats p de Si,
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Figure III-22: densitd d'6tats partielle de chaque atome Si :

A gauche: spin up et d droite : spin down
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Chapitre 3 R€sultat et discussion

L'examinassions des courbes de densitd d'6tats montre la disparition du gap de

Ge et Si en raison de l'influence de manganese sur ces dldments, cela signifie qu'une

grande quantitd de manganese est injectee dans ces semi-conducteurs, ce qui a conduit

i la transformation de caractdre mdtallique. Dans ce cas? nous devrions diminuer la

quantitd de mangandse pour obtenir le principe de semi conducteur magn6tique dilu€.

III-7-4. Moment magndtique :

Les moments magndtiques pour I'atome de Mn dans la structure de Ge et Si, pour une

concentration de l2.5Va, sont reprdsentds dans le tableau III-6.

Tableau III-6 Le moment magn,itique de Mn dans Ia structure de Ge et Si

La valeur du moment magndtique total de Mn et 3.56 dans la structure de Ge

et 3.31 dans la structure de Si. Elle donne le caracGre ferromagndtique de la structure

des composes GeMn et SiMn. Ceci est confirmd par les travaux de Schulthess et

Butler en 2001 [1S]. Ce qui prouve que la substitution de mangandse dans le

germanium ne possede pas un moment magadtique de 5pn comme lorsqu'il est isol€,

mais seulement un moment de 3p" d cause de I'hybridation de ses orbitales d avec les

orbitales p du germanium voisins. De plus, ce ddfaut introduit deux trous dans la

bande de valence.

III-8 La position (0.25,0.25,0.25) :

Dans ce travail on a dtudid les propri6t6s structurales et 6lectroniques de Germanium

et de Silicium dans les deux positions (0, 0, 0) et (0.25, a.25, a.25). Les rdsultats

obtenus pour les deux positions substitutionnelles sont similaires. Pour cela on n'a

reportd dans ce memcire que les rdsultats ccncernant la position (0, 0, 0).

GeMn SiMn

Le moment magndtique
(pe)

3.56831 3.31605
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Conclusion

Conclusion

La spintronique a dejd permit plusieurs avancees majeures. Le

concept de semi-conducteur magnetique dilue (DMS) a ete envisage

coilrme solution, mais s'avere difficile a appliquer aux semi-canducteufs

de type IV, dans lesquels les atomes magndtiques sont tres peu solubles et

forment des precipites. Nous nous sommes interesses dans ce travail d

I'etude des proprietes structurales et electroniques de semi-conducteur Ge

et Si dopes avec un element de transition, d savoir, le mangandse. Les

calculs ont ete effectuds par la methode des ondes planes augmentees

lineairisees (FP-LAPW) dans le cadre de la theorie de la fonctionnelle de

la densit6(DFT), et pour ddterminer le potentiel d'echange et correlation,

on a utilise I'approximation (GGA).

Dans un premier temps, nous avons tout d'abord calcule les

proprietes structurales et electroniques de Ge et de Si pur. On a pu ainsi

ddterminer les parametres du reseau et le module de compressibilitd 80.

Les rdsultats obtenus sont en bon accord avec ceux determinds par

I'experience et ceux obtenus sur la base d'autres methodes theoriques.

La deuxieme dtape, nous avons dopes Ie compose Ge et Si avec une

concentration de 12.5% de Manganese. Dans les propridtds structurales

Nos calculs montrent que les parametres de reseau de GeMn et SiMn sont

largement supdrieurs d ceux de Ge et Si purs. La densite d'etat nous

donnons un caractere metallique de ce materiau CeMn et SiMn. Cela

signifie qu'une grande quantite de manganese est injectee dans ces semi-

conducteurs. Dans ce cas, nous devrions diminuer la quantitd de

mangandse pour obtenir le principe de semi conducteur magnetique dilu€.


