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Resume

Notre travail porte sur I’étude des propri€tes structurales et
électroniques de semi-conducteur Ge et Si dopage avec un ¢lément de
transition, a savoir, le manganese. Pour cela, nous avons utilisé la
méthode des ondes planes augmentées linéairisée (FP-LAPW) basée sur
I'approximation de la densité de spin (GGA) pour le potentiel d’échange
et corrélation.

Les propriétés structurales et ¢lectroniques de Germanium €t de
Silicium qui cristallisent dans la structure diamant ont €té calculces.

Les résultats obtenus montrent que les deux composés sont des
semi-conducteurs a gap indirects, cette résultat reste cohérents avec les
autres résultats théoriques.

Dopés avec une concentration de 12.5% de Mangangse, les

nouveaux composés GeMn et SiMn présent un caractere métallique




1 Abstract

Our work focuses on the study of structural and electronic
l properties of semiconductor Ge and Si doped with a transition element,
namely manganese. For this, we used the method of plane waves
B increased linéairisée (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 a
which crystallize in the diamond structure were calculated. .
The results show that both compounds are semiconductors indirect

J 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 générale
Depuis 1’apparition du premier transistor en 1954, la micro-électronique s’est révélée

comme un bouleversement technologique majeur de la fin du vingtieme siécle.
L’amélioration des performances des puces des ordinateurs a pu se réaliser grice a
une diminution accrue des tailles de composants qui sont a ’heure actuelle de 1’ordre
de quelques distances atomiques. A cette échelle, des obstacles physiques
fondamentaux apparaissent et il est nécessaire de prendre en compte la nature
dimensions

quantique des électrons. C’est pourquoi on essaie de trouver de nouveaux axes de
classique  aux

I’électronique

recherche, pouvant supplanter
nanométriques. Parmi les alternatives intéressantes se trouve la spintronique qui

utilise non seulement la charge mais le spin des électrons.
Son développement a suivi la découverte de la magnétorésistance géante (GMR) en

1988 [1, 2]. Le concept général de la spintronique est de placer des matériaux
ferromagnétiques sur le trajet des électrons et d’utiliser ’influence du spin sur la
mobilité des électrons dans ces matériaux. Cette influence, d’abord suggérée par Mott
[3] en 1936, a été ensuite démontrée expérimentalement et décrite théoriquement a la
fin des années 60 [4,5]. La découverte de la GMR a conduit aux premieres utilisations
pratiques de cette influence. De nombreux autres phénomenes exploitant aussi le spin
des électrons se sont ensuite révélés et aujourd'hui, l'électromQue de spin est a la
recherche de nouveaux matériaux permettant de répondre a un certain nombre de défis

technologiques qui conditionnent la réalisation de nouveaux dispositifs. Parmi ces
matériaux, les matériaux semi-conducteurs magnétiques font désormais l'objet de

nombreuses études. En effet, la possibilité de doper des semi-conducteurs avec des

éléments magnétiques a permis de créer une nouvelle catégorie de matériaux appelés

des semi-conducteurs magnétiques dilués (DMS).
Les semi-conducteurs magnétiques dilués (DMS) sont des matériaux alliant a la fois
les propriétés magnétiques et semi-conductrices. L’idée de ces matériaux vient de la

volonté de maitriser les propriétés magnétiques du matériau, et donc les propriétes
liées aux spins, au travers des propriétés semi-conductrices. La dénomination «dilué»

provient du fait que les composants de la partie magnétique du matériau sont dilués

dans la partie semi-conductrice [6].



~ Introduction générale

Ce semi-conducteur devient un semi-conducteur magnétique dilué lorsqu’on y
introduit une impureté magnétique comme le manganese (Mn), qui porte un spin et
donc un moment magnétique. Ce sont les porteurs de charges du semi-conducteur qui
assurent le couplage ferromagnétique entre les moments magnétiques localisés sur les

impuretés : ¢’est un mécanisme qui existe dans les métaux magnétiques.

Quant aux semi-conducteurs utilisés, les premiers travaux ont porté sur les semi-
conducteurs II-VI [7]. En effet, dans ces derniers, les métaux de transition montrent
de bonnes propriétés de solubilité, notamment a cause de la valence identique entre
les éléments de la colonne II et les métaux de transition. Des valeurs de solubilité de
’ordre de 80% [2] ont méme été prédites pour le manganese dans les composés ZnTe
et CdTe (Mn remplagant alors Zn et Cd). Cependant, méme si ces prédictions
théoriques ont été confirmées expérimentalement, les propriétés magnétiques de ces
matériaux se sont avérées trés décevantes. Ils ne semblent plus étre a I’heure actuelle
de bons candidats de semi-conducteurs magnétiques dilués.

La recherche s’est ensuite orientée vers les semi-conducteurs III-V (GaAs, InAs,
GaN, AIN), dans lesquels les valeurs de solubilit¢ des métaux de transition sont
cependant beaucoup plus faibles. Il y aurait donc d’importantes difficultés a obtenir
des matériaux suffisamment concentrés pour avoir des propriétés magnétiques
intéressantes. Par ailleurs, un autre probléme de ces semi-conducteurs est la stabilité
d’alliages intermétalliques comme MnAs, qui se forment en précipités lors de la
croissance, empéchant la dilution des atomes magnétiques. Cependant, cela peut €tre
réalisé grice A la maitrise de la croissance des alliages a basse température de
quelques pour cent [9]. Mais méme si les températures de mise en ordre sont bien
supérieures a celles alliages de II-V1, elles restent en deca de ’ambiante [10].

Enfin, c’est seulement assez récemment que le champ des investigations s’est €tendu
aux semi-conducteurs de type IV (silicium, germanium). Cela semble paradoxal,
puisque le but final est idéalement de pouvoir intégrer ces matériaux dans I’industrie
de la microélectronique, largement basée sur le silicium. Mais la raison de ce retard
est liée 4 un probléme d’efficacité de 1I’émission de lumiere dans ces semi-conducteurs
IV. En effet, un moyen simple de détection de la polarisation magnétique des porteurs
de charge utilise la mesure de la polarisation de la lumiére émise. Or, le gap des semi-
conducteurs IV étant indirect, les processus radiatifs sont plus complexes, associ€s

aux phonons, et donc ont des rendements plus faibles et sont sujets a une plus forte
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dépolarisation. Quoi qu’il en soit, ces semi-conducteurs présentent trois avantages
majeurs par rapport aux II-VI et aux I1I-V :

*ils sont compatibles avec les technologies actuelles de la microélectronique.

* ils sont composés d’un seul type d’atomes, ce qui rend tous les sites
d’insertion des impuretés magnétiques équivalents, et qui interdit donc la formation
d’anti-sites. C’est un avantage puisque ces derniers tendent a faire baisser la
polarisation moyenne ainsi que la température de mise en ordre (méme si la
formations de paires antiferromagnétiques dans les semi-conducteurs de type IV pose
un probléme similaire).

*enfin ils proposent des temps de vie de polarisation trés intéressants,

notamment a cause du faible couplage spin-orbite (surtout pour le silicium) et de la
présence de symétrie d’inversion.
Cette ¢tude s’inscrit dans le cadre de I"étude des DMS, plus spécifiquement le Ge et le
Si dopés avec du Manganése. Le but de ce travail est d’étudier les propriétés
structurales et €lectroniques d’un semi-conducteur (germanium et silicium) dopé avec
un €lément de transition (manganése)

Ce mémoire s’articule autour de trois chapitres :

*Le premier chapitre est consacré a un rappel de principe de la théorie fonctionnelle
de la densité (DFT), et I’approximation de la densité locale (LDA) et I’approximation
du gradient généralisé (GGA).

* Dans le second chapitre, nous rappelons le principe de la méthode des ondes planes

augmentées linéarisées (FP-LAPW)
*Le troisieme chapitre, regroupe les résultats obtenus avec leur interprétation.

Enfin, on termine par une conclusion générale.
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La physique de la matiére et la science des matériaux jouent un role de plus en

L1- Introduction :
plus important dans les applications technologiques, et ce rble ne fera que progresser
dans beaucoup de domaines qui sont concernés fondamentalement par la

compréhension et 1’exploitation des propriétés des systémes d’électrons et de noyaux
atomiques interagissant. Ceci est bien connu depuis le développement de la

mécanique quantique [1].
Pour comprendre les différentes propriétés des solides, il est nécessaire d’étudier
le comportement des électrons dans ces derniers, et ceci est en lien direct avec les
méthodes de calcul qu’on classe en trois groupes : les méthodes empiriques, semi
empirique et enfin celles dites ab-initio, basées sur la théorie quantique fondamentale,
utilisent seulement les constantes atomiques comme parametres d’entrée pour la
résolution de 1’équation de Schrodinger. Ces méthodes sont devenues aujourd hui un
outil de base pour I’étude des propriétés structurales, électroniques, mécaniques,...

des molécules et des matériaux. Elles sont aussi un outil de choix pour 1’étude de
certains effets difficiles ou impossibles de déterminer par voie expérimentale et pour

la prédiction de nouveaux matériaux, et elles ont parfois pu remplacer des expériences
trés coliteuses ou méme irréalisables au laboratoire.
La puissance des calculs ab-initio a pour origine le formalisme de la théorie de la
fonctionnelle de la densité (DFT) et ses deux approximations de I’énergie d’échange
et corrélation : I’approximation de la densité locale (LDA) et I’approximation du

gradient généralisé (GGA). Le formalisme de base de la DFT est bas¢ sur le théoreme
de Hohenberg et Kohn (1964), qui repose sur la considération que I’énergie totale

d’un systéme est une fonctionnelle de la densité électronique.

1.2-Equation de Schridinger :

Un corps cristallin est un ensemble de noyaux et des électrons en interaction. En
1926, le physicien Autrichien Schrodinger a proposé une équation qui décrit toutes
(1.1)

ces interactions, et qui est donnée par [2] :

HY =E¥
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Ou E est I’énergie totale du systeme et ¥(7;, ﬁ) est la fonction d’onde, et H est
I’Hamiltonien de ce systéme. Pour un systéme ayant N noyaux et n €lectrons,

I’Hamiltonien s’écrit :

i 7 A e’ Zye’ h
H=—— ¥, Vi LI 2L +Z?ZNL-;Z¥

: 2 1N gN ZKZLE
=k 4meorij k 4TENT ik Vk+2 Zk Z (1 2)

Mik L 41E R K]
Ou m : est la masse de 1’électron.
r;; : est la distance entre I’électron i et I’€lectron j.
M : est la masse du noyau.
Ry : est la distance entre les centres des noyaux k et 1
Zx, Z1: les nombres atomiques des noyaux k et |
D’une fagon condensée. H s’écrit :
H=Tc+ Veet Vgy + Tn+ Van (1.3)
T. représente I’énergie cinétique des électrons
Ty L’énergie cinétique des noyaux
Ve I’énergie d’attraction €lectron-€lectron
Ven I’énergie d’attraction €lectron-noyau
Vv ’énergie d’attraction noyau-noyau

Les diverses méthodes de calcul de la structure des bandes électroniques des
matériaux a I’état solide mises au point au cours des derni€res années reposent sur un

certain nombre d’approximations réparties sur trois niveaux :

L.3-Approximation de Born-Oppenheimer

L’approximation de Born-Oppenheimer appelée aussi approximation adiabatique est
la premiére des approximations utilisées pour la résolution de I’équation de
Schrodinger, du fait que les noyaux sont plus lourds que les électrons, les noyaux se

déplacent donc trés lentement par rapport aux électrons. On commence par négliger

le mouvement des noyaux par rapport a celui des électrons, ils s’adaptent
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instantanément aux déplacements des premiers. Les noyaux apparaissent donc comme

immobiles aux yeux des électrons. [3]. Cette approximation conduit a une fonction
d’onde électronique qui ne dépend des coordonnées des noyaux que para-
métriquement. Leur comportement n’est pas pratiquement modifi¢ par le faible
déplacement. Donc, nous pouvons éliminer le terme Ty et nous considérons que Unn

est constante. Ce qui permet de mettre [4] :
He: Te+ Uee+ UEn (14)

On a donc réduit la complexité du probléme. Mais la solution de I’équation de
Schrodinger reste difficile. Il faut faire d’autres approximations pour résoudre ce

probleme [3].
L.4-Approximation de Hartree -Fock

Cette approximation suppose que chaque électron se déplace de fagon indépendante
dans le champ moyen créé par les autres €lectrons et les noyaux. Donc cette
approximation réduit le probléme de plusieurs électrons en interaction a un probleme
d’électrons indépendants. L’hamiltonien peut alors &tre écrit comme une somme

d’hamiltoniens décrivant un seul électron [3 ,5] comme suit :
H=),;Hi (1.5)
Avec

th,

Hy=-——+ V.(r)+Ui () (1.6)

V; (1)) : est I’énergie potentielle de 1’¢lectron 7 dans le champ de tous les noyaux &

Zk
Vi) = - ZeTmmT (1.7)

Ui (r;) = est le champ effectif de Hartree

Ui(@) = Zl pre (1.8)

I 7] I
Le potentiel effectif est la somme de ces deux contributions :

Veﬁ‘ :VH(?) +VN(?) ( 1. 9)



Ou : Vi : le potentiel de Hartree

Vi : le potentiel d’interaction électron-touts autres noyaux

En introduisant le potentiel effectif dans 1’équation de Schrodinger, on trouve :
- SVYE) + Vg (7) W (7)) =¥ (7)) (1.10)

La fonction d’onde du systeme électronique a la forme d’un produit de N fonctions

d’ondes de chacun des électrons :

Y (71,72 T2 ... ) =1 (1) V2 (72)... ... Pn(TN) (1.11)
Et Iénergie de se systeme est égale a la somme des énergies de tous les électrons

E. ==y Ei (1.12)

L’¢équation (1.11) est la solution de I’équation (1.10) mais elle ne respecte pas le
principe de Pauli. L’approximation de Hartree-Fock & été introduits en prenant
compte pour résoudre I’équation de Schrodinger. La différence entre 1’énergie du
systeme multi€lectronique réel, et I’énergie obtenue dans I’approximation de Hartree
comme €tant celle représentant le reste des interactions électroniques. L’une de ces
interactions qui manque dans le modéle de Hartree est I’échange et corrélation.
L’échange est d’origine  purement quantique. C’est cet effet qui exprime
I’antisymétrie de la fonction d’onde par rapport a 1’échange des coordonnées de
n’importe quels deux électrons menant a décrire le systéme a N corps (¢lectrons) par

I’égalité :
5”]‘1 ,Fj,?b F/\d = ’*P(T_),ﬁ, Fb Fj\d (]13)

¥': antisymétrique. Donc, elle s’écrit sous la forme d’un déterminant de Slater.

o A Y@ - Vi(m) |
Tir: . To T3 e ry) = e : - : (1.14)

NI : ’ i
YEy - Yo

Les méthodes de Hartree- Fock sont basées sur ’hypothése des électrons libres. Ces
méthodes sont beaucoup utilisées en chimie quantique pour traiter les atomes et les

molécules, mais elles sont moins précises pour les solides.



~ Chapitre ) théorie de la fon

11 existe une méthode plus moderne et probablement plus puissante qui est la théorie

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

1.5-Théorie de la fonctionnelle de densité :

Le concept fondamental de la fonctionnelle de densité est que I’énergie d’un systcme
électronique peut étre exprimée en fonction de sa densite. C’est en fait une idée
ancienne datant principalement des travaux de Thomas [6] et de Fermi [7].
L utilisation de la densité électronique comme variable fondamentale pour décrire les
propriétés du systéme existe depuis les premicres approches de la structure
électronique de la matiére mais elle n’a obtenu de preuve que par la démonstration des

deux théorémes dits de Hohenberg et Kohn[8].
L5.1-Les théorémes de Hohenberg et Kohn :

Le développement de la théorie de la DFT a commencé dans les années 1964 et 1965
avec les publications de Hohenberg et Kohn. L'approche de Hohenberg et Kohn
s'applique pour tout systéme & plusieurs particules en interaction évoluant dans un
potentiel externe. Elle se base sur deux théoremes

Théoréme 01 :

L’énergie totale de 1’état fondamental E est une fonctionnelle unique de la densité des

particules p(#) pour un potentiel externe V(%) donné.

Ce théoréme signifie qu’il suffit de connaitre seulement la densité €lectronique pour

déterminer toutes les fonctions d’ondes.
Théoréme 02 :

Pour tout potentiel externe il existe une fonctionnelle E[pe] exprimant I'énergie en
fonction de la densité électronique [p.]. La densité électronique qui minimise cette
fonctionnelle est la densité électronique exacte de 1'état fondamentale p .

Ce deuxiéme théoréme montre dune part, qu'il est possible d'écrire l'énergie du
systéme comme une fonctionnelle de la densité électronique et d'autre part, que cette

énergie obéit au principe variationnel [4]. On a donc :

E[pe] = Firx[pe]*] Ve(r) pe(r)dr (1.15)

Frux[pe] = Tlpe] + V [pe] (1.16)

c;‘iom_@elle de laje_;gs{tﬂé_(D_f’_T& |
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Avec Fug[pe] la fonctionnelle de Hohenberg et Kohn composee de T[p.] I'énergic

cinétique et V [p,] l'interaction clectron-électron. La densité €lectronique devient donc

la variable principale dans la résolution du probleme. Les théorémes de Hohenberg et
Kohn démontrent que Ia fonctionnelle Frx[pe] existe pour tout systéme et qu'elle est

universelle. Cependant la difficulté n'est toujours pas écartée ; 1l n'existe pas

d'expression analytique de cette fonctionnelle Fyg[p] pour un systtme de Ne
€lectrons interagissant.

L.5.2-Les équations de Kohn- Sham -

Ces équations ont pour objectif la détermination des fonctions d’ondes électroniques

¥; qui minimisent I’énergie totale. Les fonctions d’ondes sont déterminées a partir

d’une équation similaire & I’équation de Schrédinger d’une maniére auto-cohérente.
L’équation est donnée par [9] :
[ 32 V4 Vieo(®) + Vi) +Vie®) 1% () = & ¥, (7) (1.17)
¥;(7) : la fonction d’onde de I’électron i
Vion(7) : représente le potentiel ionique

Vu(7) : représente le terme de Hartree donne par :

VH(T') fp(rl)p(rl)d d s (118)

Le potentiel d’échange-corrélation est obtenu a partir de la dérivée de I’énergie

d’échange-corrélation Exc par rapport a la densité :

= aEJ’CC 2
Vae(F) = ] (1.19)

Donc les équations de KOHN-SHAM peuvent s’€crire sous la forme :
H () ={ - - V2 +Vgf?)} i(F) =6 Wi (P) (1.20)
Ou chaque €lectron subit ’effet du potentiel effectif crée par tous les noyaux et les

autres €lectrons, ce potentiel est donné par :

11



Verl®) = Vel ¥) [ =2 p() dF, + vy ) (121)

Les orbitales des K-H sont décrites par I’expression suivants :
Wik, ) =% Cj ik, 7) (1.23)
Pjk, 7) : sont les fonctions de base.

C;; . sont les fonctions de base

Les solutions des équations de K-H reviennent a déterminer les coefficients Cij pour
les orbitales occupées qui minimisent Iénergie totale. Si les bases sont données, la
matrice Hamiltonien H et de chevauchement S sont construites, I’équation séculaire

est définie comme suit -
H-¢5S)C;=0 (1.24)

Jusqu’ici la DFT est une méthode exacte, mais pour que la DFT et les €quations de
Kohn-Sham deviennent utilisable dans la pratique, on a besoin de proposer une

formule pour E.[p(1)] et pour cela, on est obligé de passer par des approximations.
L6-L’approximation de la densité locale (LDA)

L’approximation la plus simple de I’énergie d’échange-corrélation Ey, est celle de la
densit¢ locale (LDA). L’idée de LDA est de substituer la densité électronique d’un
systeme réel par celle d’un gaz d’électron homogeéne. En autre terme, on suppose que
dans une petite région spatiale, la distribution de charges d’un gaz non- homogene a

une densité similaire a une distribution de charges d’un gaz homogene.

&wc -] &0 (P(PP(F)dF (1.25)

Ou : ex[p] : est Iénergie d’¢échange-corrélation d’une particule d’un gaz d’électrons

homogeéne.
I.7-L’approximation du gradient généralisé (GGA)

Dans I’approximation du gradient geénéralisé, 1’énergie d’échange-corrélation est une

fonction de la densité de la densité €lectronique et de son gradient :

ESS4Ip] =] £1p() V p(?))d7 (1.26)

12



Chapitre

Densite d'eatres

e

a'ir )

-t
Detenming” la

L ¥

- =
VEE Ve

L 3

HE—Z% 1

z

Resoudre I"equation ée Kobhn-Sham

¥

Gremzrer une nouvalle dansite

Mix (p".p™)

Comvearge

Calculer
Uenarme totale

Figure I-1 Diagramme Cycle auto cohérent de la théorie de la fonctionnelle de

densité (DFT)

14



Références du Chapitre 1

[1]. E. Schrodinger an undulatory of the mechanics of atomes and molécules phys.

Rev. vol.28, 1926, p, 1049-1070

[2].Mémoire de magister université de m’sila par kouriche athmane, 2006

[3] .M. Born, J.R Oppenheimer, Ann.Phys 87,457 (1927)

[4]. Mémoire de magister université de m’sila par mezrag fadila, 2003

[5]. S.J. Lee, T.S. Kwon, Nahm, C.K. Kim, J. Phys . Condens.Matter 2(1990)3253.

[6]. Mémoire de magister université Mohamed Boudiaf de m’sila par Baraka Fatiha,

2004

[7].L.H.Thomas, Pro. Combridge Philos. Soc. 23 542 (1927).
[8].E. Fermi,Z. Phys. 48,73 (1928)

[9]. P. Hohenberg, W. Kohn, Phys. Rev. B 136, 864 (1964).
[10]. W. Kohn, L. J. Sham,Phys. Rev. A 1133, 140 (1965)

[11]. 8. Cottenier, Density Fonctional Theory and the family of (L) APW-methods: a

stepbytep introduction BelguimAugust 6, 2004.

15



Chapitre 11 :

La Méthode des ondes planes augmentées

linéarisées FP-LAPW



Chapltre II o

La methode FP LAPW

I1.1-Introduction

11 existe plusieurs approches pour calculer les propriétés de 1’état fondamental ; ces
méthodes sont différentes dans le choix de la base, la forme de potentiel et la méthode

mathématique utilisée pour résoudre I’équation & un électron.

La méthode a laquelle nous nous intéressons dans ce travail est la méthode des ondes
planes augmentées linéarisées (LAPW : linearised augmented plane wave). Elle a été
développée par Andersen, suite a une modification fondamentale de la méthode des
ondes planes augmentées la APW développée par Slater. Donc avant d’exposer le

principe de LAPW, nous allons revoir les différents aspects de la méthode APW.

I1.2-La méthode des ondes planes augmentées (APW)
En 1937, Slater proposa comme base les fonctions d’ondes planes augmentées (APW
. Augmented Plane Wave) [1,2] pour résoudre I’équation de Schrodinger a un seul
électron ; cette derniére correspond a 1’équation de Kohn et Sham basée sur la DFT.
La méthode APW est basée sur I’approximation « Muffin-tin » pour décrire le
potentiel cristallin. Selon cette approximation la cellule unitaire est divisée en deux
régions :

e Des sphéres appelées « Muffin-tin » qui ne se chevauchent pas et qui sont

centrées sur chaque atome o de rayon ry.
e Une région interstiticlle délimitant I’espace résiduel non occupé par les

spheres voir (Figure (IL.1)).

/’/ ™
rd A
P ~e
v Sy
"‘ . \ S
[ Sphéere MT /,/ %
[ / \
/ 5 \
N | / Sphére MT \
\ / | 4
A 7 N/ | !
N/ \
\\\ />'/ 4 /
S X /
N, //(
Région e
iniersiitieile
\ /
N Fi
~ o

Figure II-1 : potentiel « Muffin-Tin»(MT)
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~aptre I1

i gt 4
o(F) ={MZG AP -

(2.1)
Lim AUy, Yinery,  1>71,
Q : Volume de la maille unitaire.

Yim : Les harmoniques sphériques.

Cs : Coefficients de développement.

U, : La solution réguliére de I’équation suivant 15

d? | l+1
{—d—,z + % +V(r) - El} rUi(r)= 0 (2.2)
Ou E, : paramétre d’énergie.

V(1) : Le composant sphérique dans la sphére.

Les fonctions radiales définies par I'équation précédente, sont orthogonales a tout état
propre du cceur, mais cette orthogonalit¢ disparait sur la limite de la sphére [4].

Comme le montre I’équation suivante

) dru d’r )
(E;-Ez v)I‘U}Uz = Ug _F;-U[E;’ Ug (23)

U,U; sont les solutions radiales pour ces €nergies £; et F, respectivement.

Slater a fait un choix particulier pour les fonctions d’ondes, il montre que les ondes
planes sont les solutions de I’équation de Schrédinger dans un potentiel constant.
Tandis que, les fonctions radiales sont la solution dans le cas du potentiel sphérique.

Donc, il prouve que E; est ¢gale a la valeur propre £

Cette approximation est trés bonne pour les matériaux a structure cubique a faces
centrées, et de moins en moins satisfaisante avec la diminution de symétrie du

matériau.

Pour assurer la continuité de la fonction ¢(r) a la surface de la sphére MT, les
coefficients 4,, doivent étre développés en fonction des coefficients Cg des ondes
planes existantes dans les régions interstitielles. Ainsi, apreés quelques calculs

algébriques [3], nous trouvons que :

____Laméthode FP-LAPW
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Ay :—726 CajillK + Glro)Yy, (K + G) 24)
Ji: 1a fonction de Bessel, ou I’origine est prise au centre de la sphére et r est son
rayon, ainsi les Ay, sont complétement déterminées par les coefficients des ondes
planes. Les parametres d’énergie E; sont des coefficients variationnels dans la
méthode (APW). Les fonctions d’ondes se comportent comme des ondes planes dans
la région interstitielle, et elles augmentent dans la région de coeur et se comportent
comme des fonctions radiales. Pour I’énergie E,, les fonctions APWs sont des
solutions de I’équation de Schrodinger, avec E, égale 4 la bande d’énergie indiquée
par G. ceci signifie que les bandes d’énergie ne peuvent pas €tre obtenues par une
simple diagonalisation, et ceci implique de traiter le déterminant séculaire comme

une fonction de I’énergie.

La fonction Uy(r) qui apparait dans I’équation (2.4) est dépendante de Ej, et peut
devenir nulle a la surface de la sphére MT, cela conduit & la séparation entre les
fonction radiales et les ondes planes. Pour résoudre ce probléeme, plusieurs
modification ont €tés apportées sur la méthode APW. Parmi ces dernieres, on cite le
travail d’Anderson [5], ainsi que celui de Koelling et Abrman [6]. La modification
consiste a représenter la fonction d’onde ¢(r) a intérieur de la sphere par une
combinaison linéaire des fonctions radiales Uy(r;) de leurs dérivées U’(r) par rapport a

I"énergie.

IL.3-La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-

LAPW)

Pour un cristal, ’espace est divisé en deux régions : la premiére région est la sphére
de Muffin-tin, et la deuxiéme, c’est Iespace restant qui représente la région
interstitielle. La fonction de base de la méthode (FP-LAPW) posséde des ondes planes

dans la région interstitielle et des harmoniques sphériques dans les sphéres.

I1.3.1-Les bases de (FP-LAPW)

Les fonctions de base a I’intérieur de la sphére sont des combinaisons linéaires des

fonctions radiales Uy(ry) Yj;,,(r) et leur dérivés U’(ry) Yf;,,(r) par rapport & I’énergie.
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e “—““—————-—~—'—-——"—~

La raison de cet échec est décrite dans la présence de haute couche et I’étendue de
Iétat du Coeeur (seulement connu comme état de semi- ceeur) dans plusieurs éléments
en particulier : métal alcalin, les terre rares, récemment les métaux de transitions et
les actinides. Comme mentionné, les fonctions augmentées Uyr) Y (r) et U ’(r) Y m(?)
et sont orthogonales & chaque état du ceeur ,cette condition n’ est Jamais satisfaite
exactement excepte pour le cas ou les états du ceeur ne possederaient pas le méme /.
Les effets de cette orthogonalité inexacte aux états du cceur dans la meéthode (FP-
LAPW) sont sensibles aux choix de £, le cas le plus critique, 1a ouw’ il y a un
chevauchement entre les bases (FP-LAPW) et les états du cceur, ce qui introduit de
faux états du cceur dans le spectre d’énergie, ces états sont connus sous le nom de
bandes fantémes.

Ces derniers sont facilement identifiées, elles ont une tres petite dispersion et sont
hautement Localisées dans la sphére, et ont un caractére I de I’état de cceur.

Pour éliminer les bandes fantdmes du spectre, on peut mettre le parameétre d’énergie

E; égal a Iénergie de I’état du ceeur.

IL.5-Construction des fonctions radiales :

Dans la méthode (FP-LAPW) les fonctions de bases sont des fonctions radiales a
Iintérieur des sphéres, avec la condition que les fonctions radiales U(r) Y *l,n(r) et
leurs dérivées U’(r) Y*lm(r) sont continuées a la limite de la sphére, et dans la région
interstitielle sont des ondes planes.

Ainsi, la construction des fonctions de base consiste a déterminer -

1-Les fonctions radiales U (r) Y *;m(r) et leurs dérivées U'(r) Y *,;,,,(r).

2-Les coefficients Ay, et By, qui satisfirent aux conditions aux limites. La condition
aux limites permet de déterminer les moments angulaires de coupure /,, de la
représentation des spheres dans les termes du coefficient des ondes planes, G ceci
peut étre réalisé en notant que - permet une représentation des fonctions avec un
neeud maximum de 2/, le long du grand cercle autour de la sphere.

En réalisant ceci, on suggére un critére Ry Gua = Lo qui est trés bien suivi en
pratique.

IL.5.1-Les fonctions radiales non relativistes :

Dans le cas non relativistes, les fonctions radiales U, sont des solutions de I’équation

de Schrodinger avec un potentiel sphérique et une énergie fixe ).
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{_d_2+ I(l+1)

w7t V) - Efrum=o (2.8)
Ou V(r) : est la composante sphérique d potentiel dans la sphere MT.
La dérivée par rapport a 1’énergie [/ '(r) est

L+ ey - Er} 1U,(r)=rUy(r) (2.9)

L’orthogonalisation de U/, (7) et de Uyr) est donné :
L r2 UR(r)dr = 1 (2.10)
Avec le choix de la norme ”Ul” permet I’indication de rang pour le quel la
linéarisation de I’énergie sera une bonne approximation. En particulier, les erreurs sur
I’énergie de linéarisation sont acceptables selon Anderson.
U]l |E | < 1 @.11)
Ou E; est le paramétre d’énergie et E I’énergie des bandes.
Si un tel choix n’est pas possible, plusieurs optiques sont disponibles :
1- On divise les rangs d’énergie dans les fenétres, et chacune de ces fenétres est
traitée Séparément.
2- On utilise un développement sous la forme d’orbitales locales (ceci est
effectivement la méthode quadratique).
3- On réduit la taille de la sphére. Donc, on réduit la norme de la dérivée.
Dans la suit, on va exposer les deux premieres meéthodes, la troisiéme option a été

appliquée par Goedeker [7].

I1.5.2-Les fonctions radiales relativistes

Dans le cas des éléments lourds qui ont un nombre atomique €leve, on tient compte de
I’effet relativiste.

Les effets relativistes concernent seulement les fonctions radiales dans les sphéres
MT. Pour introduire cet effet, il faut remplacer les équations (2.8) et (2.9) par les
equations de Dirac et leurs dérivées par rapport a I’énergie. Dans le but de résoudre
ces équations, Koelling et Harman [8] trouvaient une technique qui néglige 1’effet
spin- orbit Roskey [9], Wood et Boring[10], Tekeda [11], Macdonald et Al[12].

Les solutions de 1’équation de Dirac sont :

SUkv:[ IrXkv ]

~f1Or Xkw (2.12)
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K; le nombre quantique relativiste.

Xk : est le spin-orbit & deux composants et les coordonnes radiales a été supprimé.

Koelling et Harmon [13] utilisent une nouvelle fonction

1 ’
O =g, (2.13)
M=m+— (E - V) (2.14)

g’ : est la dérivée radiale de g

m : est la masse

C : est la vitesse de la lumiére dans le vide

La solution en fonction des nombres quantiques habituelle /,, [3] s”écrit comme suit :

91YimXs

Qs =| 1 w o 215
: Mar(”gl +7—,glO_)Ylme ( )
Ou y; : est le spinor non relativiste.
Définissant est p; r g; et Q;=rC®; 1’équation séculaire relativiste devient
P =2MQ + P, (2.16)
l(l+1)
=S v-p)p, 2.17)

Cette derniere €quation peut étre résolue numériquement comme dans le cas de
’équation de Schrodinger non relativiste en utilisant la méthode prédicateur-

correcteur par exemple, en donnant les conditions aux limites.

lim, o 2 Cﬁ L+ 1) +1-2z/c) - 1] (2.18)

Le terme spin-orbite peut €tre inclus en additionnant le terme -(ﬁ;;)(lﬁ 1) p (au

membre droit de I’équation (2.14)). La dérivée par rapport 4 1’énergie est similaire au
cas non relativiste.
1 5 ’ |
P=2(M°Q + MQ) +-Py (2.19)

1(1+1)

Q=-:0"2+ v -E|p - [E
Les composantes g ; et /; peuvent étre déterminées en utilisant les définitions P; et O,
et O

(l(l+1)M

& 1] P, (2.20)

Les deux composantes sont utilisées dans la construction de la densité de charge ou

I’évaluation des éléments de matrice (pour les composantes non sphériques de
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I"'Hamiltonien, par exemple). Ainsi U? la quantité est remplacée dans 1’équation

(2.10) de normalisation par le terme g

I1.6-Résolution de I’équation de Poisson :

Dans Iéquation de Kohn et Sham. Le potentiel utilisé contient le potentiel d’échange-
corrélation et le potentiel de coulomb (une somme du potentiel de Hartree et le
potentiel nucléare).
A laide de léquation de Poisson. On peut déterminer le potentiel coulombien
Ona:  VW(#) =4np(7) (1.21)
On peut résoudre cette €quation dans le réseau réciproque. Pour faire cela Hamenn
[14] et Weinert [15] ont propos¢ une méthode de résolution dite « pseudo-charge »,
elle est essentiellement basée sur les deux observations suivantes.
1- La densité¢ de charge est continuée et varié lentement dans les régions
interstitielles. Par contre, elle varié rapidement dans la région de cceur.
2- Le potentiel coulombien dans la région interstitielle ne dépond pas
seulement des charges dans cette région, mais aussi, des charges dans la

région de coeur.

La densité de charge est décrite par une série de Fourrier dans la région interstitielle

comme suit :
p(A) =X p(G) el (2.22)

Le développement de la fonction J, de Bessel permet de calculer les ondes planes eiG7

Rl+3 ‘@ G#*0
foRer]l(_G’;)d; =y Gr (2.23)
53‘01.0 G=0
14 20157 5 8, (G117~ )i () i — 7 224

Our : est la coordonnée radiale.
Ty : est la position de la sphere a

Le potentiel coulombien devient :

Vy(6) =2 (2.25)
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Chapitre 3 Résultat et discussion

111-1 Détails de calcul :

Les calculs que nous avons effectués sont de type ab-initio, basés sur la théorie de la
fonctionnelle de la densité (DFT) [1]. Les fonctions d'onde sont développées sur une
base d'ondes planes adaptée de la méthdde des ondes planes augmentees linéaris€es
avec un potentiel total (FP-LAPW) [3,4] implémentee dans le code Wien2k. Pour le
poténtiel d’échangevet de corrélation nous avons utilisé ’approximation du gradient
généralis¢ GGA, paramétrisee par Perdew, Berke et Erenzehof [2].

Dans notre travail, nous nous sommes intéressés a ’étude des propriétes
structurales et électroniques de deux éléments de la colonne IV (Ge,Si) du tableau
périodique, dopes par un &lément de transition (Mn) de concentration suffisamment
faible.

I1I-2 Les propriétés du germanium et du silicium pur:

Le Germanium, comme le silicium, cristallise dans la structure diamant, dont
le réseau est cubique a face centrée (cfc) (Figure [I1.1). La base primitive de la
structure diamant posséde deux atomes identiques de coordonnées (0, 0, 0) et
(1/4,1/4,1/4) liés a chaque point du réseau cfc. Parce que la maille conventionnelle du
réseau cfc contient 4 points de réseau, il suit que la maille conventionnelle de la
structure diamant contient 2 x 4 atomes = 8 atomes. Il n'y a aucune manicre de
choisir une cellule unitaire telle que la base du diamant contienne seulement un seul
atome. Les liaisons tétraédriques caractérisent la structure diamant. Chaque atome
posséde 4 proches voisins, et 12 seconds proches voisins.

La configuration électronique de germanium et de silicium est comme suit :

2 Ge : [Ar] 3d'%4s74p’ 14 gj - [Ne] 3s”3p”

La figure I1I-1 illustré la structure diamant de Ge et de Si

Figure I1I-1 : La structure cristalline du Ge, Si
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Aprés la détermination du nombre de points k, on fixe cette derniére a la
valeur de 512 pour Ge (300 pour Si) et on varie RKx de 4 410 par pas de 0.5. Pour
chacune de ces valeurs on calcule Iénergie totale et on trace les courbes de variation
de I’énergie totale en fonction des valeurs de RKmax. Les résultats obtenus sont
illustrés par la courbe III-3. Cette courbe nous montre que I’énergie totale converge

dans les limites de 9 pour les deux matériaux.

Ge
1 I T ‘ T ‘ T ‘ T T
iy .
Y
R3954 —
8305.6 _|
43 B \\ 7]
5 83058 \\, -
8396 -
83962 +— —
8396 4 . | ; | ; I ;  E— s -
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1160 T T T T T T T T T
1160 - -
L1601 -
w
.
(53
1
of) B \ B
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T
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1160.2 * ‘ ' ' : l | ‘ x .
T4 5 6 7 3 9 10
RKmax

Figure. I1I-3 la variation de 'énergie totale en fonction de RKpax de Ge, Si
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Les paramétres utilisés pour le calcul de propriété sont donnés dans le tableau
suivant :

[ Matériau Structure Ryt k-points j 5 C—
Ge diamant 2 512 9
Si diamant 2 300 9

Tableau I11-1 ; Paramétres constitutifs utilisés par la méthode FP-LAPW pour Ge et Si
purs

[I1-4- Propriétés structurales

Dans nos calculs, ’optimisation de Ge et Si est effectuée en calculant I’énergie totale
en fonction du volume V, donc on varie le volume afin d’obtenir une courbe E = f(v).
Pour déterminer le paramétre de réseau a I’équilibre et les valeurs du module de
compression et de sa dérivée par rapport a la pression, on ajuste la courbe de

]’énergie totale en fonction du volume a I’équation de Murnaghan [5], donnée par :
E(V) =Ey+ 5 [(V" V]+B(V Vo)
=kt -l v 1B 0

Ou E(V) représente ’énergie de I’¢€tat fondamental avec un volume de cellule V, Vo
est le volume de la cellule unité a une pression nulle. Le volume V, et ’énergie Eo
sont donnés par le minimum de la courbe Er (V) et le module de compressibilité By
est déterminé par la courbure a V.
La mesure du module de compression nous permet de connaitre la rigidité du cristal,
Cest-a-dire ’énergie requise pour produire une déformation du cristal ; plus ce
module est grand, plus ce cristal est rigide. Le module de compression B est déterminé
par:

d?Ey

B=V e

Dans la figure [1I-4 on présente la variation de I’énergie totale en fonction du volume

pour Ge et Si dans leur structure diamant.
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Le tableau IT1.2 regroupe les résultats obtenus tels

Résultat et dicun

que la valeur du paramétre de’

réseau, les valeurs du module de compressibilité et sa dérivee, comparées aux valeurs

expérimentales et théoriques.

Composé Notre calcul Expérimentale Autre calculs |
Ge
a(A) 5.76 5.66 5790 576!
B(GPa) 58.72 77 (77.2) 57.11 81.06"
B’ 4.83 4564 476"
Si
a(A) 5.47 5431 5479
B(GPa) 88.26 97.82 (98)™ 87.8
B’ 4 .15 4.09 425"
L

Tableau I11-2: les propriétés structurales de Ge et Si. Paramétres du réseau

a(A), le module de compression B(GPa) et la dérivée B’

Ref [6],° REF[7], ° REF[8], ¢ Ref [9]

Par comparaison avec les résultats expérimentaux, nous notons que notre
calcul surestime 1égérement les constantes de réseau d'environ 0,1% pour Ge et 0.04

% pour Si ; par contre il reste en accord avec les résultats théoriques de GGA.

I11-5 Propriétés électroniques
I11-5-1 Structure de bandes d’énergie :

Les bandes d’énergie donnent les énergies possibles d’un €lectron en fonction
du vecteur d’onde. Ces bandes sont donc représentées dans 1’espace réciproque, et
pour simplifier, seules les lignes de plus haute symétrie dans la premiére zone de
Brillouin sont trait€es :

W=2(0, %, 1), L1, 1, 1), T=5(0,0,0), X-22(1,0,0), K=(1,%,0)
Pour les semi-conducteurs le spectre est caractérisé par la présence de bandes

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

respectivement s€parees par une bande interdite ou gap.
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On a utilisé les paramétres structuraux optimises pour effectuer les calculs.
Les structures de bandes calculées sont données par la figure I11-5.

Ge

Energy(eV)

Si
s \ =
0 7T B,
— ,,"- \'\\
- /
¥ L * 4 ""-L& |
5 \
P %,
= -5 V4 N\ —
/ N\
Jm— 5
/\ \ [ “<;;
= ‘\ _
W L I X W K

Figure. I1I-5 La structure de bandes de Ge et Si dans la phase diamant
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D’aprés cette courbe on observe que le maximum de la bande de valence est
situé au méme point I pour les deux semi conducteurs Ge et Si, par contre le
minimum de la bande de conduction est situé aux points L et X, respectivement pour
Ge et Si ; ce qui donne un gap indirect pour les deux matériaux.

Nous remarquons aussi que les bandes de valence présentent moins de
dispersion que les bandes de conduction, ceci est dii au fait que les €lectrons dans les
bandes de conduction sont plus libres donc moins localises.

Nos résultats sont comparés aux donnces expérimentales et theoriques

disponibles dans le tableau I1I-3

Composé Notre travail Expt Autres calculs |
Ge |[T—L 0.24 0.56 0.74
Si |II—=X 0.88 114 1.166"

Tableau I1I-3: le gap énergétique de Ge et Si dans la phase diamant.
CREF[11]

Les valeurs que nous avons trouvées pour les gaps d’énergie sont sous-
estimées par rapport  celles trouvées expérimentalement. Ceci ne doit pas €tre une

surprise, parce que la GGA généralement sous-estime le gap d’énergie.

II1-5-2 Les densités d’états (DOS) :

La densité d’états électronique est une grandeur essentielle pour calculer la
distribution d’énergie d’électrons dans les bandes de valence et de conduction.

Pour déterminer la nature de la structure électronique de bandes, nous avons
calculé la densité d’état (DOS) totale et partielle de Ge et Si.
Les figures suivantes illustrent les densités d’états totales et partielles de ces

COmMpOSES.
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Au dessous du niveau de Fermi on distingue deux régions :
*]a région [-12,-4] est principalement dominée par la contribution de I’état
*]a région [-4,0] est dominée par les €tats p

Au dessus du niveau de Fermi les états p dominent avec une légere

contribution de I’état s
e Pour Si:
Au dessous du niveau de Fermi On distingue deux régions :
*]a région [-7,-4] est dominée par la contribution de Iétat s
*]a région [-4,0] est dominée par les €tats p

La bande de conduction est de méme dominent par les €tats p avec une

légere contribution des €tats s

I11-6 Les propriétés de Ge et Si dopés par le Manganése (Mn) :
Comme on I’a vu, les semi-conducteurs magnétiques dilués sont cOmposes
d’une part d’un semi-conducteur, et d’autre part d’un ¢lément magnétique en faible
quantité. L’élément magnétique dans notre travail est le manganése. La raison en est
simple : c’est le métal de transition qu’on peut considérer comme le plus magnétique.
En effet, sa couche 3d étant a moitié pleine, I’atome isol¢ porte un moment
magnétique de Spgp, le maximum pbssible pour les métaux de transition. De ce fort
moment magnétique découlent des interactions d’échange fortes elles aussi, et une
température de Curie élevée. La densité d’états électronique de Mn de la couche d et

montrée dans la figure I11-10 :

| Bsultat et discussion
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Figure I1I-10: densité d 'états de Mn

Dans notre travail, on choisit la concentration de 12.5% (0.125) de Mn pour
doper le Germanium et le Silicium. On utilise des super-cellules contenant 8 atomes
(7 atomes de Ge ou Si et un seul atome de Mn). Cette opération consiste simplement
& remplacer un atome de Germanium ou de Silicium par un atome de manganése. Le
Mn prend ['une des deux positions substitutionnelles (0, 0, 0) ou (1/4, 1/4, 1/4),

comme le montre les figures III-11 et 11I-12, respectivement.

Figure IlI-11 La structure cristalline de Germanium et de silicium dopés :

le manganése en position (0, 0,0)
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Figure I1I-12 : La structure cristalline de Germanium et de silicium dopés :

le manganése en position (0.25, 0.25, 0.25)

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

II1.7.1-Test de convergence :

Aprés dopage, on a procédé a des tests de convergence pour les composes
GeMn et SiMn. La variation de I’énergie totale en fonction de point k et Rk max est
illustrée sur les figures 111-13 et [1I-14, respectivement.

Les résultats obtenus sont indiques dans le tableau I11-4

Matériau Structure Rur k-points RK nax
GeMn diamant Ge =2 512 9
Mn 2
SiMn diamant Si =2 512 9
Mn =2

Tableau I11-4 : Paramétres constitutifs utilisés dans nos calculs par la méthode

FP-LAPW pour la concentration de Mn de 12.5%
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Figure I1I-13 la variation de [’énergie totale en fonction de point K de Ge et Si dopés
avec 12.5% de Mn.
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111 . 7-2. Propriétés structurales du GeMn et SiMn :

Dans le but de déterminer les propriétés structurales a [’équilibre des
composés GeMn et SiMn on choisit un parametre de réseau arbitraire et on effectue
un calcul auto-cohérent de 1’énergie totale pour plusieurs parametres de réseau au
voisinage du parametre choisi.

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

GEMn(0.0.0.0,0.0)

31704 T T T T T T T T T T
31704 — -
31704 — —

& . gz,
31705 — o —
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| L | I 1 1 | 1 | L
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energieley)
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(].';??_;4 T ! T I T ‘ T g T I T
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Figure III-15 : la variation de I'énergie totale en fonction de Volume de Ge, Si dopés
avec 12.5% de Mn

Résultat et discussion
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Dans le tableau II1.5 nous reportons les valeurs calculées de I’énergie
minimale E; correspondant au volume V, qui donne le parametre de réseau
optimisé ay, le module de compressibilité By et sa dérivée premicre par rapport

a la pression B’y.

Composé
GeMn SiMn
Energie (Eo) -31704.549847 -6377.67537
Volume(Vo) 1285.8147 1114.5323
ao (A) 9.13429 8.70922
B(GPA) 55.5609 77.0940
B’ 47016 4.1815

Tableau 111-5: les propriétés structurales de GeMn et SiMn : Paramétres du réseau

d’équilibre ag (4), le module de compression B(GPa) et la dérivée B’

Nos calculs montrent que les paramétres de réseau de GeMn et SiMn sont
largement supérieurs & ceux de Ge et Si purs, par contre leurs modules de

compressibilité ont légerement.

111.7-3. Propriétés électroniques du GeMn, SiMn :
II1-7-3-1-La structure de bande :

En utilisant le paramétre de réseau a 1’équilibre, on a calculé les structures de bandes

le long des lignes de plus haute symétrie pour les composés GeMn et SiMn.

La figure I1I-16 représente les résultats obtenus pour le spin majoritaire (up) et le

spin minoritaire (dn).
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Figure I1I-16: la structure de bandes de Ge et Si dopés avec 12.5% de Mn
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Je constate que la bande de conduction et la bande de valence sont en

chevauchement, le niveau de Fermi est dans la zone de chevauchement ce qui
indique que le germanium et le silicium dopés avec une concentration de 12.5% de

manganese sont des métaux.
II1-7-3-2-Les densités d’états (DOS) :

Les densités d’états totale et partielle des composés étudiés ont été calculées en
utilisant le paramétre du réseau optimisé. Les résultats obtenus pour les densités

d’états de GeMn sont représentés sur les figures (I11-17), (11I-18), (II1-19).
*spin up
On distingue :

*|a région [-3,-1.9] est principalement dominée par la contribution de I’état s de
Mn

*]a région [-1.9, 1.6] est dominée par la contribution des états p de Ge,
*]a région [3.3, 4] est dominée par la contribution des états p de Mn et de Ge
*]a région [4,10] est dominée par I’état p de Ge,

*spin down

On distingue :

*la région [-3,3] est principalement dominée par la contribution de I’état s et d de

Mn et 1’état p de Ge,
*]a région [3, 5] est dominée par la contribution des €tats p de Mn et de Ge

*la région [5,10] est dominée par la contribution des €tats p de Ge,
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A gauche: spin up et a droite : spin down
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Figure I[I-19: densité d’états partielle de chaque atome Ge :

A gauche: spin up et a droite : spin down
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Les résultats obtenus pour les densités d’états de SiMn sont représentés sur les

figures (II1-20), (III-21), (T11-22).
*spin up
On distingue :

*la région [-3,-1.9] est principalement dominée par la contribution de I’état s de
Mn

*la région [-1.9, 1.6] est dominée par la contribution des états p de Si,
*la région [3.8, 4] est dominée par la contribution des états p de Mn
*la région [4,10] est dominée par I’état p de Si,

*spin down

On distingue :

*la région [-3,3] est principalement dominée par la contribution des états p de Mn

et de Si.

*la région [3, 5] est dominée par la contribution des états p de Mn

*la région [5,10] est dominée par la contribution des états p de Si,
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Figure 1I1-22: densité d’états partielle de chaque atome Si :

A gauche: spin up et a droite : spin down
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- Résultat et discussio

L’examinassions des courbes de densité d’états montre la disparition du gap de
Ge et Si en raison de l'influence de manganése sur ces éléments, cela signifie qu'une
grande quantité de manganése est injectée dans ces semi-conducteurs, ce qui a conduit
a la transformation de caractére métallique. Dans ce cas, nous devrions diminuer la

quantité de manganese pour obtenir le principe de semi conducteur magnétique dilué.
III-7-4. Moment magnétique :

Les moments magnétiques pour 1I’atome de Mn dans la structure de Ge et Si, pour une

concentration de 12.5%, sont représentés dans le tableau I11-6.

GeMn SiMn

Le moment magnétique 3.56831 3.31605

(uB)

Tableau I1I-6 Le moment magnétique de Mn dans la structure de Ge et Si

La valeur du moment magnétique total de Mn et 3.56 dans la structure de Ge
et 3.31 dans la structure de Si. Elle donne le caractére ferromagnétique de la structure
des composés GeMn et SiMn. Ceci est confirmé par les travaux de Schulthess et
Butler en 2001 [I0]. Ce qui prouve que la substitution de manganése dans le
germanium ne possede pas un moment magnétique de Sug comme lorsqu’il est isolé,
mais seulement un moment de 3pp a cause de I’hybridation de ses orbitales d avec les
orbitales p du germanium voisins. De plus, ce défaut introduit deux trous dans la

bande de valence.

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

Dans ce travail on a étudié les propriétés structurales et électroniques de Germanium
et de Silicium dans les deux positions (0, 0, 0) et (0.25, 0.25, 0.25). Les résultats
obtenus pour les deux positions substitutionnelles sont similaires. Pour cela on n’a

reporté dans ce mémoire que les résultats concernant la position (0, 0, 0).
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Conclusion

Conclusion

La spintronique a déja permit plusieurs avancées majeures. Le
concept de semi-conducteur magnétique dilué (DMS) a été envisagé
comme solution, mais s’avere difficile a appliquer aux semi-conducteuts
de type 1V, dans lesquels les atomes magnétiques sont tres peu solubles et
forment des précipités. Nous nous sommes intéressés dans ce travail a
I’étude des propriétés structurales et ¢lectroniques de semi-conducteur Ge
et Si dopés avec un €lément de transition, a savoir, I¢ manganese. Les
calculs ont été effectués par la méthode des ondes planes augmentées
linéairisées (FP-LAPW) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de
la densité(DFT), et pour déterminer le potentiel d’échange et corrélation,
on a utilisé I’approximation (GGA).

Dans un premier temps, nous avons tout d’abord calculé les
propriétés structurales et €lectroniques de Ge et de St pur. On a pu ainsi
déterminer les parametres du réseau et le module de compressibilité¢ B,.
Les résultats obtenus sont en bon accord avec ceux déterminés par
I’expérience et ceux obtenus sur la base d’autres méthodes théoriques.

La deuxieme étape, nous avons dopés le composé Ge et Si avec une
concentration de 12.5% de Manganése. Dans les propriétés structurales
Nos calculs montrent que les paramétres de réseau de GeMn et SiMn sont
largement supérieurs a ceux de Ge et Si purs. La densité d’état nous
donnons un caractéere métallique de ce matériau GeMn et SiMn. Cela
signifie qu'une grande quantité de manganése est injectée dans ces semi-
conducteurs. Dans ce cas, nous devrions diminuer la quantit¢ de

manganese pour obtenir le principe de semi conducteur magnétique dilug.
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