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Dans ce nous avons 6tudi6 les propri6t6s structurales et 6lectronique des
corrpos6s GaN,
de;la densit6 (D
Iin6aris6es avec

N, BN et InN dans le cadre de la th6orie de la fonctionnelle
. Nous avors utilis6la m6thode des ondes planes augment6es et

pri6t6s
potentiel total (FP-LAPW). Les r6sultats obtenus pour les pro-
sont en bon accord avec les valeurs exp6rimentales. Les bandes
que les compos6s BN, AIN et GaN sont des semi-conducteursd'6nergie

avec un large d'6nergie, tandis que InN d un petit gap. Nous avons calcul6 les
potentiels de ion pour la d6formation t6tragonale. Ces r6sultats sont en bon
accord avec les tres calculs.
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In this work
n:T::::"i1*.:T":lT* *g erectronic properties of the GaN,AIN, BN and.I ott,

::::T:*jtllll 11.,D*:ilI Frrncrionar rheory iorii"w.hare used the
The results for

tentiels for the
calculations.

values. The
P::9: 

show that B\.AIN *a C"rF 
"r" 

,"*rffi"Tr^"###T::Y:11 li:p:*: u.'."- j" good agreemlnt with uJou*il"*ur
wide-gap, while

111l :,:::: g_uo;re hav.e atso .ur"urut"Jil"""JJf*,iutiJ; ;;

:.?::..:?tP-1 
increased and linearized (Fp_LApw)-u*# r"r.

distortion. Our results are in good agreement with other

ABSTRAC

tv



llntroduction

Iyl6thodes de calcul

La lin6arisation

3 ltdsultats et discussion

2.5.4 La m6thode ILApW

I

2
I

3

3

3

4
4
?
o

6

6

7
F7
t

I
i0
10

11

15

16
16

16

i6
i8
21

2I
25

3,3

3"4

2),.L Introduction .
I2.2 ,EJquation de Schrridinger

2.3.I L,approximation de Bom_ Oppenhei.mer . . .Dao rr-__2.3.2 L'approximation de Hartree

?.3.3 L,approxima,tion de Hartree _ Fock24 
l?l'i!tr:x,ftl{ffiill:",:#::T:,::"1 . : ::2.4.2 Th6orbme de Hohenberg_Kohn
2 4.3 Les 6quationrs de Kohn-Sho*
2.4.4 Le potentiel d'6change et de corr6lation

L'approximation LDA
L'approximation du gradient g6n6ralis6 GGA2.4.5 La r6solution des 6quations aJ Xonn_Snarn . . .

il,l' dftfu*';t*;*l;]T:::Hl"o^*,,
2.ti 11

T2

L2

13

13

I4

3.1 D6tail de calcul
3.2 Hl O"j"ivergence ,en fonction du nombre de points sp6ciaux3.2.1. Test de convergence du nombre de points

Propri6t6s structurales
Propri6t6s 6lectroniques
3.4.1 structure de bandes d'6nergie
3.4.2 Le potentiel de d6formation



TABLE DES MATIERES

R6sultats des potentiels de d6formation

1L concllusion

25

29



TABLE DES FIGURES

2,1

2.2

3.1

3.2

3.3
3.4

3.5

3.6

3.7

I

Cycle $s calculs SCF pour la rdsolution des 6quations de Kohn-Sham 12

Potentifl "Muffin-Tin". . L4

i

Conver$ence de l'6nergie totale en fonction du nombre de points. . . . 17

Structufe zinc blende 18

Variati{n de I'6nergie totale en fonction du volume de la maille primitive. 20
La nredibre zone de brillouin d'un CFC. 2L

La strulture des bandes de I'6nergie pour les compos6s BN et AlN. . 23

La strupture des bandes de l'6nergie pour les compos6s GaN et InN. 24

Bandesp'6nergie des composes BN et ,41/f sous I'effet d'une d6formation
lrt6trago$ale .....26

Bandesp'6nergie des compos6s GaN et InN sous I'effet d'une d6formation
t6trasoiale .....27

I

I
I

I
I

I
J

'I
I
I

I

I

i

I

I

I

I
I

3.8

lll



IIVTRODUCTION

Les sernri couducteurs fbrrrterrt la base tle l'irrtlustrie 6iectronique.Ils grrt urr ir,-pact ma.ietu sllr le d6veloplrement de la soci6,t6 technologique moderle. En oritre,la rnodification des propri6l!6s 6lectroniques des matdriaux pr6sente un enjeu trdsimportant pour am6liorer les performances des dispositif's 6lectroniques. 
J

Lrl compr6hension des propri6t6s dlectroniques et structurales des semi-conducteurs
rcp(lsc sur clcs intcrpr6tatiorrs coh6rcntcs d'cxp6ricnccs vari6cs. La coh6rcncc dc ccsinterpr6tations se fonde en dr:rnier ressort sur une repr6sentation correcte de la struc-ture 6lectronique de ces mab6riaux. dont le cadre general est fourni par la theorie
des brendes l1].

lle rrdrriilrurn d'6rrergie de la barrtle tle corrductiorr CBM et le nraxirnurn ci,6rrergie
de la bande de valence VBIyI des semi-conducteurs d.e type zinc-blende peut 6tre
moclifi6e par I'interm6diaire rJe la pression hydrostatique, la tension biaxije induite
par dpitaxie, ou aliiage. Ces changements d'6nergie *rrt d", parambtres importants
n6cesslaires ii la conception quantique de nanostructures 6lectroniques. Le ta'x de
chang'erngnt des 6nergies CEIM et VBN{ avec la pression hydrostatique est connu
pt-rur rdc rxrrnbrcux scrni-cortdut:tcurs birrairos. Ccpcntlant, tlcs valcui.s fiablcs tlcs
potenl;iels d' d6formation biuiale sont moins fr6quentes.

Les techniques de calcul de la structure 6lectroniques mises au point au cours
des dernidres ddcennies sont nombreuses,et en particuhlr, les m6thodes ab-initio qui
sont d'evenues aujourd'hui un outil de base pour le calcul des propri6t6s structurales
et 6l,ectrorriques des systdnres les plus cornplexes.

F'armi ces m6thodes ab-initio, la m6thode des ondes planes augment6es(Fp-
t4pgl)est I'une des plus pr6cises,actuellement, pour le calcul de la structure 6lectronique
des solides dians le cadre de Ia, th6orie de la fonctionnelle de la densit6 (DFT) [2],Leterme d'6change et de corrdlation est 6valu6 par l'approximation de la densitd locale
(LDA.).

Ce mdmoire porte sur 1'6tude des propri6t6s structurales et 6lectroniques des
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semi cond de groupe III-V tels que GaN, AtN et BN et InN.

Lc rc.stc dc m6moirc comprcnd dc'x chapitrcs : Lc clcrxiime chapitre cst clc,s.
; de la theorie de la fonctioanelle de la densit6(DFT) ei la m6thode

tin6 au
des ondes planes ies et lindaris6es.
Le troisibme
ralson avec

est cornpos6e de
nomhre de
des compos6s
calculs des
porrr la des potentiels de ddformation.
Finalement, on nera par une conciusion g6n6rale.

l r6s'me nos r6sultats, leurs interpr6tations ainsi qu'une compa-
travaux expdrimentaux disponibres en litt6rature. cette partie

quatre s'ections. La prer'ib'e est un test de converge'ce sur le
- La derxibme est destin6e h l'6trrrie cles propri6t6s it.rctruales
' AIN , Bltr et InN. La troisiBme section est consacr6e pour les
;6s 6lectroniques de ces matdriaux. La quatridme est consacr6e



CIIAPITRE 2

2.I Introduction
Le principal problbme qu'on retrouve dans le calcul de la structure de bandes

d'u.n cristal est l'absence cl'une expression analytique du potentiel cristallin, ce qui
r,en.d difficile la recherche d'une solution g6n6rale h l'6quation de Schrodinger qui
d6crit l'6tat stationnaire de toutes les particules en interaction, constituant un cris-
tal :les 6lectrons et les noyaux atomiques, la r6solution d'une telle 6quation dans sa

for:me g6n6rale ne peut 6tre men6e b terme sans I'introduction d'un certains nombre
d'approximation.

2.2 Equation de Schrtidinger

les solides sont constit,u6s par une association de particules 6l6mentaires : les

ions(noyaux) lourd de charge positive et les 6lectrons l6gers de charge n6gative. Le
problbme g6n6ral est d'essayer de calculer toutes les propri6t6s de ces particules
(iiorrs*6lectrons) b partir cles lois de Ia m6canique quantique, b I'aide de l'6quation
de Schr<idinger [3,4] :

H{: E'! (2.1)

oir E : est l'6nergie totale du systbm e et $(fi d) est la fonction d'onde, et fI
est I'Hamiltonien de ce systbme. Pour un systbme ayant N noyaux et n 6lectrons.

L,'hramiltonien s'6crit :

H--#'+^?+;*,D"#

*1$# enz
' 2?l resRkl

+eN,- \- n?
2M +-'," (2.2)

t
i

Zxe2t
K
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2.3, LES APPROXIMATIONS DE BASES

OU:

rn : est La masse de l'6lectron.
rU : est Ia distance entre I'6lectron i, et l'6lectron j.
M6 : est la masse du noyetu.
IL11 : est la distance entre les centres des noyaux k et L
2\y,21: les nombres atomj.ques des noyaux k et l.
[)'une fagon condens6e. H s'6crit.

II:7"+"N+V""*Vxn*Vu (2.3)

Ot:
11. : est l'6nergie cin6tique des 6lectrons.
1151 : est l'6nergie cin6tique des noyaux.
\/"" : est l'6nergie d'intera,ction 6lectron-6lectron.
\/.p : est l'6nergie d'interaction noyau-6lectron.
\I1w : est l'6nergie d'interaction noyau-noyau.
Parr la suite.
L,es unit6s utilis6es seront les unit6s atomiques, et l'unit6 de longueur est le Bohr :

ao==0.5292|. Tt.:!. e:L. k:L et 4tres: I

Il est 6vident qu'on ne peut pas obtenir une solution g6n6rale b cette 6quation.
Cel.a revient non seulement h des difficult6s de calcul d'ordre technique, mais 6galement
)r une impossibilit6 de faire, car Ia m6canique quantique ne dispose aucune m6thode
pour r6soudre des problbm.es concernant un grand nombre de particules. Pour trou-
ver une solution de l'6quat:ion de Schrcidinger d'un systbme de particules se trouvant
e:n interaction, on doit faire des approximations.

21.,3 Les approximations de bases

2.';l.L L'approximartion de Born- Oppenheirner
L'approche de Born- Oppenheimer [5] est fond6e sur le fait que les 6lectrons dont

Iar rnasse est beaucoup plus faible que celles des noyaux d6placent plus rapidement
que ces dernibres. En d'autres termes, ils s'adaptent presque instantan6ment aux po-
sitions des noyaux, leur comportement n'est pas pratiquement modifi6 par le faible
d6p,lacement. Donc, nous pouvons 6liminer le terme TN, et nous consid6rons que

!'111 est constante. Ce qui permet de mettre :

H": T"*Vx"*V" (2.4)

(2.5)
1nnNr7 1nn1-;)^?-\T;*;DE;

al;ors

H":



2.3. LES APPROXIMATIONS DE BASES

On a donc r6duit la complexit6 du problbme. Mais Ia solution de l'6quation
(2.5) reste toujours difficile. Il faut faire d'autres approximations pour r6soudre ce
problbme.

2.i3.2 L'approxim:rtion de Hartree
L'approximation de Hartree [6] consiste d remplacer I'interaction de chaque

6le,ctron de I'atome avec tous les autres par I'interaction avec un champ moyen cr6e
par: les noyanx et la totalit6 des autres 6lectrons, c'est-b,dire que l'6lectron se d6place
ind.6pendamment dans un champ moyen cr6e par les autres 6lectrons et noyaux.
Cella permet de remplacer le potentiel du type * qui d6pend des coordonn6es de
detx 6lectrons par une expression d6finissant l'inieraction 6lectronique qui d6pend
des coordonn6es de chaque 6lectron isol6. Alors on peut 6crire [Z] :

avec

Otn a

U:DHn
i

_h2
Hi: ;:Lrt ui(r) + pi(ri)

zm

ui(r1):-D:+
Tlt-ftPl

(2.6)

(2.7)

(2.8)

(2.e)

(2.11)

(2.r2)

_n .rt i'6nergie potentielie de 1'6lectron (i) dans le champ de tous les noyaux (K).
Rfl est la position fixe des noyaux (K).

tr 1V(rn):, .i 
;2, _q

,est le potentiel de Hart:ree.
l'(lquation ( 2.7) s' 6crit :

,,: #tr,+v(r) (2.10)

.Avec V(r) est le potentiel moyen du cristal poss6dant la p6riodicit6 du r6seau,
il contient le potentiel p6riodique dus aux ions et les effets dus aux interactions de
l'dlectron avec tous les autres 6lectrons [7].
La :fonction d'onde du systbme 6lectronique a la forme d'un produit de fonction
d'onde de chacun des 6lectrons, et l'6nergie de ce systbme 6lectronique est 6gale h la
somme des 6nergies de tous les 6lectrons [8].

'l' 
(d,8,. . .,4) : rbt (d) rbr(B), . . .',b"(t).

E : E" - Et * Ez * Bs+ ...,,.... + En



2.4. LA THEORIII DE LA FONCTIONNELLtr DE LA DENSITE

lle champ de Hartree permet de ramener l'6quation multiple b, un systbme d'6quation
d'un seul. 6lectron.

(2.13)

La m6thode de Hartree ne fournit en g6n6ral pas de bons r6sultats car elle ne tient pas
compte du principe de Pauli. Ce d6faut est corrig6 dans la m6thode de Hartree-Fock.

2.3.3 L'approximation de HartTee - Fock
Le systbme 6lectroniqrue dans I'approximation de Hartree est incomplbtement

i[6r:rit. Tant que l'6lectrorr est un fermion donc la fonction d'onde totale doit 6tre
antisym6trique par rapporb i,l'6change de deux particules quelconques qui est n6glig6
prar Hartree. Pour corriger ce d6faut, Fock, a propos6 d'appliquer le principe d,ex-
clusion de Pauli, donc la fonction d'onde 6lectronique s'6crit sous la forme d.'un
dl61;erminant de Slater [7-g].

t# o, * (Ji(r) + V(r)1,/,,(r) : {6(r)

1p\r; ) :

/ /--+\
Vt\rz )
, /_}\rlzlri)

.:

of # est la constant;e de normalisation.

Lre systbme d'6quations (2.13) se r6sout de manibre auto-coh6rente dans la mesure
oir le potentiel d6pend des fonctions d'onde. Cette approximation conduit b des bons
rrisrultats notamment en phLysique mol6culaire, mais dans le cas des systbmes 6tendus
connme les solides reste dilficile [7].

21.'4 l,a th6orie de la fonctionnelle de la densit6
(DFr)

L'id6e fondamentale de cette th6orie est de prendre la densit6 6lectronique de
l'6tat fondamental p(r) comme la variable principale, et d'6crire toute autre grandeur
en fonction d'elle. Cette th6orie est bas6e sur un principe variationnel, qui impose
d,l'6nergie totale d'6tre une seule et unique fonctionnelle de la densit6, et que cette
6rrergie est minimale pour la densit6 de I'6tat fondamental. La meilleure proc6dure de

rda.lisation de Ia DFT est celle de Kohn-Sham [10], ils ont trait6 ie problbme h /f corps

h l'aide des 6quations de Sichrridinger h une seule particule nomm6es les 6quations
de Kohn-Sham ltOl,la r6solution de ces 6quations conduit normalement A, l'6nergie,
E:(p), et Ia densit6, p(r), de l'6tat fondamental. La fonctionnelle E(p) contient une
contribution non classique, nomm6e l'6nergie d'6change et corr6lation .E".(p) et sa
d,6riv6e par rapport b (p) qui repr6sente le potentiel d'6change et corr6iationV,.(p).

, ::,)

/'h'(t)

#ffil (2.14)



2.4. LL THEORIE DE LA FONCTIONNELLE DE LA DENSITf

2i.ttr.L L'approche rde Thomas-Ferrni
La th6orie de la fonctionnelle de la densit6 considbre l'6nergie d'un systbme

d'6,lectrons en interaction dans un potentiel d6pendante de Ia distribution de densit6
p( r)) ae ces 6lectrons. Cet'be id6e forme la base de la m6thode de Thomas-Fermi. La
th6orie de Thomas-Fermi considbre un systbme d'6lectrons en interaction dans un
clramp de coulomb V"G) cr6e par I'ensemble des noyaux fixes.
L'6:nergie totale du systbme se constitue de :

1. L'6nergie cin6tique des 6lectrons.

2. Leur interaction coulombienne.

3. Leur interaction avec noyaux.

4. L'6nergie d'6change et corr6lation.

Pourr simplifier l'6criture de cette 6nergie totale, la th6orie a fait une approximation
trbs draconienne, et repr6sente l'6nergie cin6tique par l'6nergie cin6tique d'un gaz
d'6lectron uniforme.

2,4,2 Th6orbme de Hohenberg-Kohn
ila DFT est bas6e sur les th6orbmes de Hohenberg-Kohn [11]. Consid6rons un

systbme de l/ 6lectrons enterm6s dans une boite, ces 6lectrons sont en mouvement
souri I'influence d'un potentiel ext6rieur u(r), de plus ce systbme est non d6g6n6r6.

JLe premier th6orbme de Hohenberg-Kohn [11, 12j constate que si on connait
la densit6 (p) Ie potentiel u(r) sera ddtermin6 i, une constante additive pr6s. La
d6m.onstration de ce th6or,bme s'effectue avec I'absurde (redi,cti,o-absurd,um). Sup-
posons qu'il existe un autre potentiel V(r) * V(r) + const qri conduit i, la m6me
dens;it6 (p). Cela veut dire qu'on a deux fonctions d'6tat fondamenta;ux Q eI l-t qt;1-

corr,espondent aux potentierls u(r) et u'(r), par cons6quent on aura deux hamilto-
nir:ns I/ et H' avec deux 6rLergies d'6tats fondamentaux Es ef E'o,
En utilisant les unit6s atorniques I'hamiltonien s'6crit :

i:t
oil : 7 est l'6nergie cin6tique, Vu" est le potentiel de r6pulsion 6lectron-6lectron,

N

H:T rV"+Ir("0)

! r: D['(-;v?)
t V: Dio,=rr(ro)

A partir du principe variationel de Rayleigh-Rifz ft2) on a :

(2.15)

(2.16)

Eo : (lblHlr\ < (h'lHlr!') : \.,1'' lHlrl,') + U'' lH - H'lrl,')

:4+ | ,l|l l,f"l - u'Q)f dr
(2.r7)
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dle la m6me fagon on a :

E0: (!'lH'lrb') < $blH'lrli : khlHlrl, + (rhlH' - Hlrl,)

: Eo * I 
^n 

l,' ?) - uQ)l d,r

u-tn:lpl:ub\*|Fryxlpl' dP -\'/' 
6P

(2.18)

(2.1e)

La fonctionnelle F1r6[p] est la somme de l'6nergie cin6tique et les {nergies de
r(lpulsion entre les 6lectrons.

Le deuxibme th6orbme de Hohenberg-Kohn constate que pour toute autre densit6
a"r:bitraire Fl, si F ) 0 et .l/ : ,[ pdr on a :

Eo { Etpl (2.20)

La preuve est bas6e sur le principe variationnel, pour toute fonction arbitraire
p:

l'addition de (2.I7 et 2.18) conduit h, la contradiction :Eo'l Es I Es * Eo,.
On conclure que ia de:nsit6 d6termine le potentiel ext6rieur, et par cons6quent

I'ha,miltonien et toute autre propri6t6 du systbme.
Si on 6crit l'6nergie totale sous la forme :

E,lpl: 
loU)rU)+Fnxlpl

$lilli): lp|)d,+F[p] (2.21)
: E"[Fl2 E,[p]

L'6ggalit6 (c'est-4,-dir" : ) est v6rifi6e seulement pour le vrai 6tat fondamental. La
varriation de l'6nergie totale pour un nombre constant d'6lectrons lf :

6{8,[p] - plp(r)dr - Nl] : o

(londuit h,l'6quation d'.Euler :

(2.22)

(2.23)

otL : ;.r est le potentiel chimique.

l,a fonctionnelle Fp6 ainsi introduite, d6pend d'une densit6 associde i l'6tat
fondlamental d'un hamiltorLien qui contient un potentiel ext6rieur local, cela veut
dire que Fs6 d6pend du potentiel. Pour 6liminer cette d6pendance et trouver une
fonctionnelle F[p] universel.le (ind6pendante du potentiel),.Leuy et Li,eb flz] ont pro-
pos€r la m6thode de la recherche restreinte (constrained search). Une fonctionnelle
universelle est d6finie comme 6tant la somme des 6nergies cin6tique et l'6nergie de
r6pulsion.



2.4. LA THEORIE DE LA FONCTIONNELLE DE LA DENSITE

F[p]: 
H1(elr +VIe) (2.24)

L'6nergie de l'6tat fondamental peut 6tre obtenue en suivant les deux 6tapes.

Eo : rrn (rl, +v +i,,",,f r)
: *i'{** (rl, *v"+*,r,,ljr)}
: T'{*t ftrt, +v.til + ! ,ov,o*f]

(2.25)

(2.2s)

(2.30)

Eo: min {rr,* | ,ootao,}
: min E[p]

E[p]: p[p]+ 
| ,6r14a,

La fonctionnelle F[p] est universeile puisqu,elle ne d6pend pas du potentiel
ext6rieur, la m6thode de rech.erche restreinte peut traiter aussi les systbmes d6g6n6r6s,si on a une d6g6n6rescence' seulement I'enslmble des fonctions correspondant d pest s(llectionn6. Dans le cas oir p(r) d6pend de u.,1on a :

lln utilisant la d6finition de F[p], l'6quation (2.2s) peut 6tre 6crite aussi commesuit :

(2.26)

(2.27)

F[p]: Fnxtpl (2.28)

2.41.i3 Les 6quations de Kohn-Sham
Err principe l'6nergie de l'6tat fondamental peut 6tre trouv6e d partir de l,6quationd'Euler :

ry*uQ):11dp

Mrais on ne connait pas la, forme exacte de la fonctionnelle F[p].

F[p]:r[p]+V"[p]

. .lTt:hn et Sham [10] ont 6c:rit la densit6 6lectronique comme une somme des den-
sit6s il une particule, et ils ont utilis6 un principe variationnel pour d6terminer
l'6tat fondamental du systbn:Le. Ils ont montr6 que la vraie densiti est donn6e par
la r(lsolutiorr auto-compatible (self consistent) de l'ensemble des 6quations A, une



2.4. LA THEORIE DE LA FONCTIONNELLE DE LA DENSITE (DFT)

p,articule de type Schriidi,nger, encore appel6es 6quations de Kohn-Sharn qui sont

d.onn6es par :

l-#"' +V',(r) +v11(r)+ v'"(")] 'br(r): e*hr(r) (2.31)

(2.32)

ou:

V,a(r) : est Ie potentiel de Hariree-Fock.

V*"(r) : est le potentiel d'6change et de corr6lation.

V,:,,(r): est le potentiel ionique qui est une fonction locale r6elle de r.

L'6nergie s'6crit en fonction des orbitales de Kohn-Sham Ty'; sous la forme :

(2.33)

C)u : e,"[p(r)] est une fonction locale de la densit6, cette 6nergie est celle d'un gaz

6lectronique homo65bne et uniforme.

El,hni : rD I v,efil+idPr * | u,,tioi)dsr *
L

, e2 | p(rr)p(rr) ,,-r : r --t-----------.utr + E,"[p(r)] + E,t".lBrl
z J Vt-rzl

E*.lp): I art rl4e-"lp(r)l

N
avec : p: Dlrb?(r)l

i:L

Les 6quations de Kohn-Sham sont probablement les plus importantes de Ia DFT

i, travers lesquelles le traitement du problbme ir, plusieurs 6lectrons en interaction, se

r6ctuit h l'6tude d'un systi)me d'6lectrons ind6pendants baignant dans un potentiel

effectif, qui contient toutes les interactions possibles entre les 6lectrons [12].

t1'4.4 Le potentiel. d'6change et de corr6lation

Si le potentiel d'6change et de corr6lation est connu la DFT donne des r6sultats

exacts, mais l'expression exacte de ce potentiei reste toujours inconnue, et on uti-

lise seulement des expressiLons approch6es. Beaucoup d'efforts ont 6t6 d6ploy6s dans

Ia recherche de I'expressi,on de ce terme, et plusieurs formes approch6es ont 6t6

propos6es. Les approximations les plus commodes sont LDA [10' 13] (Local Den-

sit;y Approximation) ou LSDA (Local Spin Density Approximation), et le gradient

g;6n6ralis6 de Ia densit6 GIGA [14] (Generalized Gradient Approximation).

L'approximation tDA
Le mot << locale > peu.b 6tre utilis6 dans plusieurs sens, dans ce cas le mot << lo-

cal.e >> indique que la fonctionnelle F[p] d6pend seulement de r h travers la densit6

;r <r'est-b-dire que cette fonctionnelle s'6crit encore Flp(r)l[10]. Dans cette approxi-

rnation l'6nergie d'6chang,: et de corr6lation s'6crit sous la forme :

10



2.4. LA THEORIII DE LA FONCTIONNELLE DE LA DENSITd

Pour les systbmes de spin polaris6, la densit6 se d6compose en derx parties p1 er
py et par cons6quent l'6nergie 8," sera 6crite sous la forme :

f
E,.lh, p+l : I dr3 p(r)e,"[pt, pt]

donc le potentiel d'6change et de cJrr6lation prend la forme :

,!?o(,) : ry# : e,,(p) + ffi dO

Eff;"[pt, ol : I d,rt f (lpt, p+,V h,Vp+])

(2.34)

(2.35)

Il existe plusieurs parer,m6trisations pour l'6nergie et les plus utilis6es sont celles
<le: Perd,ew et al [L3] et Perdew-Burke-Emzerhof [14]. De plus cette 6nergie peut
6tre d6compos6e en deux termes, le terme d'6change et le terme de corr6lation.

e,"(d:e*(p)+e"(p) (2.36)

L'approximation du gradient g6n6ralis1 GGA

L'approximation LDA donne des r6sultats acceptables dans de nombreux cas
(pas dans tous les cas). Les difficult6s rencontr6es avec LDA,n6cessitent la recherche
cl'arutres approximations. ]La nouvelle approximation existante est celle du gradient
g;6n6ralisd: GGAU4l. Dansicette approximation l'6nergie d'6change et de corr6lation
dl6pend i la fois de la denr;it6 et de son gradient et elle s,6crit :

(2.37)

Il existe plusieurs fbrmes pour l'6nergie et le potentiel d'6change et de corr6lation,
les plus utilis6es sont celles de Perdew-Burke-Emzerhof [1a] et Perdew et at [13].

21.,t.5 La r6solutio:n des 6quations de Kohn-Sham
La resolution des 6quations de Kohn-Sham se fait d'une manibre auto-compatible

(sellf consistent), c'est-d,-dire on commence par construire une densit6 de charge de
d6part, trouver le potentiel, r6soudre les 6quations de Kohn-Sharn, mixer la charge
obtenue et la charge de dtipart pour construire une nouvelle charge du d6part. Le
cvcle du calcul se r6pbte jusqu')r la v6rification d'un certain critbre de convergence.
Le cycle de calcul est illustr6 dans la figure (2.1).

11



a@DES PLANES AUGMENTEES ET LTN6ARTS6ES(FP_

FtcluRo 2.1: Cycle des calculs SCF pour la r6solution des 6quations de Kohn-Sham

z.li La m6thode des ondes planes augment6es et
lin6aris6es(FP-I,APW)

.[l existe diff6rentes m6thodes de calculs de structures 6lectroniques pour la
rdsc,lution des 6quations de la DFT. Ces m6thodes diffbrent par la forme utilis6e du
potr:ntiel et par les fonctions d'onde prises comme base. La m6thode des ondes planes
aug.ment6m lin6aris6es (FI'-LAPW) est l'une des m6thodes les plus pr6cises [15].
D,arrs cetter m6thode aucune hypothbse de forme particulibre n'est faite au niveau du
potentiel [16].
La :m6thode des ondes planes augment6es et lin6aris6es (LAPW : linearized aug-
menrted plane wave), d6velopp6e par Andersen [17], est fondamentalement une
moclification de la m6thode des ondes planes augment6es (APW) d6velopp6e
Slater [18,19], donc avant d'exposer le principe de LAPW, nous allons revoir
diff(irents aspects de la m6thode APW.

2,5.L Approximation muffin-tin
Dans cette approximation le cristal est devis6 en deux r6gions, dans chaque

r6gion le potentiel est repr6sent6 d'une fagon diff6rente. Une r6gion sph6rique or) le
poterntiel possbde la sym6trie sph6rique, et une r6gion interstitielle or) le potentiel est
pris comme constant. Cette approximation donne un outil efficace et simple au m6me
te:m'ps, car la r6solution de l'6quation de Schrcjdinger se fait dans la r6gion sph6rique

par
Ies

p#t : tl- a)pirr* ilpou,

L2
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en coordonn6es sph6riques, et dans la r6gion interstitielle l'6quation admet des ondes
planes comme solution, avec une condition aux limites pour assurer la continuit6 des
fonctions d'ondes en traversant la surface sph6rique.

2,,5.2 M6thode des ondes planes
Cette rn6thode constitue la base d.'un ensemble de m6thodes dites ondes planes

teJlles que la m6thode des ondes planes orthogonalis6es et celle des ondes planes .,rg-
mr:nt6es. Pour r6soudre l'6qruation de Schrridinger, en tenant compte de la.p6riodicit6
du. r6seau cristallin, on choisit une forme particulibre de la fonction d'onde 6tablie
par Bloch.

tb *(r) : U p(r) erp(i' K r) (2.38)

Le clhoix d'utilisation d'une base d'ondes planes pour les fonctions d'ondes pr6sente
de n,cmbreux avantages :

-L'utilisation dans le calcui des 6l6ments de matrice de I'Hamiltonien.
-L'u1;ilisation des transform6es de Fourier rapide permettent de passer rapidement
de l'r:space r6el b, I'espace r6ciproque et viceversa.
-Les ondes planes forment un ensemble complet et orthonormal ind6pendantes des
positions atomiques [20j.
Porur le calcul de la relation d.e la dispersion E"(K) on f'ait appel h l'6quation s6culaire
oir la connaissance de I'expr,ession d6crivant le potentiel cristallin est n6cessaire. Ce
calcul exiger que le nombre rl'ondes planes utilis6es soit suffisamment grand ce qui
rend la tache difficile, d'ot on obtient une faible convergence [21]

2.1t.3 La m6thode cles ondes planes augment6es (Apw)
La m6thode APW (Augrnented plane wave method), a 6t6 propos6e par Slater

en 19t37 122,23), en utilisant le potentiel muffin-tin.

v (4: pour r < rs
pour r > rs

Ellle est issue du constat suivant : la solution de l'6quation de Schrodinger pour
un potentiel constant est unLe onde plane, tandis que pour un potentiel sph6rique
c'est une fonction radiale.Un,: fagon de d6crire un potentiel cristallin de type Muffin-
Tin(ltzlT) (figure 2.2 ) [24] est donc de diviser I'espace en deux r6gions :

l-une premibre r6gion (S) constitu6e de sphbres centr6es sur chaque site atomique
dans .lesquelles les fonctions d'ondes seront bas6es sur des fonctions radiales.
2-une seconde r6gion (I),dite interstitielle,se situant entre les atomes et pour laquelle
les lbnctions de bases sont des ondes planes.

{r''' (2.3e)

13



2.5. LA METHODE DES ONDES PLANES AUG]\4PI{TEES ET LINEARIS6ES(FP-IA

ffiSsiffi
spffi
erIY

s@.s
ft#f

Ftcuns 2.2: Potentiei "Muffin-Tin,,.

Les deux r6gions sph6riques sont d6finies par les fonctions d'ondes :

(2.40)

Oi : f,l est le volume de la maille unitaire.
Cs et.41- sont les coefficients de d6veloppement.
r est la position en coordonn6es polaires h l'int6rieur de la sphbre.
K est le vecteur d'onde dans la zone de Brillouin irr6ductible.
G est le vecteur de l'espace r6ciproque.
U1(r) est la solution num6rique de la partie radiale de l'6quation de Schr<idinger :

(1
d(r): { AD"C"exPz(G tK)r,r)R"

I Dr* A6"U{r)Y1n,(r),r < Ro

{ #.'# +vQ) - E,}u1@):s (2.41)

avec V :la composante sphdrique du potentiel dans la sphbre. Les fonctions ra-
diales d6finies par cette 6quation sont automatiquement orthogonales b chaque 6tat
du m6me hamiltonien qui disparait d la frontidre des sphdres.

2.5.4 La m6thode LAPW
Cette m6thode consiste d exprimer les fonctions de base h l'int6rieur des sphbres

comme des combinaisons lin6aire des fonctions radiales U{r) et de leurs d6riv6es t4

14



par rapport d l'6nergie

#f c6 exp li (K + G)lr € 1
G

Y[er^u, (r) + Bs*(ta (r)]yr^ (r) e 
^9T,M

Les fonctions radiales satisfont l,6quation :

t o_|,,ru] 
*|-" _t(t+t1 _...1,,A, L' a, J- L'- # -v(r)]thG,r):o

Tandis que leurs d6riv6es satisfont l,6quation suivante :

{i# + 
raP 

+v e) - E,} rua(r) : r(ra(r)

,nr:{
(2.42"1

(2.43)

(2.44)

Les coefficients Bs- sont d6termin6s de la mome manidre que celre utilis6e pourobtenir les coefficients A2*' A t'intJrieur des sphere.-i* r""*i ons LApwd6criventl'6tat du systbme mieux que les fonctions Apw.D;rrrl" cas oir Es difftre un petit
ffi:rffJr*',:il $".}tjj,?;rine 

combinaison lin6aire peut repr6senter mieux ra

U (r) : U, (e t,r) + (e - E1) ru1(r) + o ((, _ nf) e.45)
Mais avec cette proc.dure on perd un peu la pr6cision des carculs, par rapport d ram6thode APw les erreurs commises sur les flnctions alo.,ou et l,6nergie de bandesont de I'ordre de (e - E)2 et (e _ E)i e;;;;;;;;;";.

La lin6arisation

Les 6nergies de lin6arisation Eajouent un r6le trbs important dans la m6thodeLAPW,lorsque Ea,est 6gale i l'en".gie de la bande consid6r6 e LApw se r6duitd" APW, le choix de ce parambtre ,r;"rt pu, toujours facile, dans certains cas rapr6sence des 6tats du ceur 6tendus appel6s les 6tats ,"*i_"*u, pose un probrdme,et les calculs vont 6chouer. pour les uiil, j: :*u, "o-pilrement confin6s dans ressphbres, les fonctions us(r)Y^1r! et u2(r)U-irl ,"ri orthogonales s,il n,existepas des 6tats du ceur avec le m6me moment angulaire /.si cette condition n'est pas satisfaito il. y aura un composant des 6tats de ceur6tendus et contenus dans les fonctions d'ondes des 6tats iu rul"o"", donc ces 6tatsne sont pas orthogonaux' Dans certains cas il y aura un chevauchement entre iesfonctions de la base LApw et tes 6tals du ceur, et il afparait ce qu,on appelle labande fant6me (Ghost-band) dans le spectre de I'6nergie. La meilleure solution d,ce probldme est d'utiliser un d6veloppement en orbitales locales, mais cette solution

ili'.Ttrrtffifnjffi:Hf' 'oau,' une aurre,orution consiste a, augmenter

15



CHAPITRE 3

3.1 D6tail de calcul
Dans ce travail, les calculs sont effectu6s par la m6thode des ondes planes aug-ment6es et lin6aris6es h potentiel tota-l (FP-LApw) [z6idans le cadre de la th6oriede la fonctionneile.de la rrengil6 (DFT) impl6menti,i;;: re code Elk [21.Pour un calcul ab-initio, il est important de mentionner que le choix du nombre depoint utilis6 pour I'int6gration dans la zonede Brillouin est critique pour l,obtentiondes bons r6sultats, alors il y a un test d effectuer :- un 6chantillonnage de la premibre zone de Brillouin par des points E suffisam-ment nombreux et bien plac6s. Pour l'6chantillonnage d" la zone de Brillouin on autilis6s la mdthode de Monkhorst et Pack [28] . t 

"r 
Torrrrgurations 6lectroniques devalence, sans couplage spin-orbite, d.es atomes constituant 1", .o*por6s 6tudi6s sont :

- .n/ : (2s22ps)

- Al: (3s23p1)

- B : (zs22p1)

- Ga : (3dlo4s24p1)

- In: (4dro5s25p1)

3.2 Test de convergence en fonction du nombre
de points sp6ciaux

3.2.L Test de convergence du nombre de points
La rapidit6 de convergence et la pr6cision des r6sultats repose en grande partiesur le choix de la base utilis6e pour le d6veloppement des fonctions d,ondes er sadimension, elle est li6e aussi au nombre de points sp6ciaux utilis6e dans l,int6gration

de la premibre zone de Brillouin c-A,-d nous avons optimis6 re nombre de points Kpour augmenter la pr6cision de calcul.

16



PECIAUX

on utilisa'ut des parambtres du r6seau exp6rimentauxde points ngridk' Les r6sultats .*, r"or*ent6s dans tu ngo:: 
on change le nombre

..79.{E

-7{I"}4

"7rt.06

-?q.{It

t9.t{}

"?9_t?

"s.{rtt44

-"59J345

,sSJ246

.5{:11.47

.5031.4t

.5931.+9

t{t}
NgridK

Frcunn 3'1: convergence de l'6nergie totale en fonction du nombre de points.

- A partir de cette 6tude on trouve ,

il#,,:Hff;,* 
* (6 

" 6 ,.;i ;;;"';,T#ffi$: !: ;J. ;:]':Hff :i :, ji
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e.s. pRopRrETns 
sTRUCTURALES

3.3 propri6t6s structurales
La prer'i&re 6tape i*rp,rta'te da,rrs u' calcul ab-irriti' est la tl6ter.rni'ati,rr .espropri6r6s structurales n-l'6quiil- (*4 ffidi,). La connaissance de ces

-rufffiffi:rTi: 
permet d'acc6der par la suite i d'autres propri6t6s physiques

r'es semi-conducteurs III-v tels que GaN, AIN BN et InNsont de type zincbrende.ccttc stnrctt*e cst.constitt'c" a"' a*ro *orrs rdscar* 
"'bii r". i, faccs ccntr6es cl6caJ6sl'un par rapport i'autre i" i"rs'i;i directio' iiiri';;;; quart de diagonare.chaque sous-r6seau dtant ";;;;:;;i". al*r*jr:',in-*rouo" donn6 est entour6 de

quatre atomes de I'autre type et forme avec ceux_ci des lia.ment ioniques. ---4-v wvw wslr^-ur oes [arsons covalentes partielle.

FrcuRp 8.2: Structure zinc blende.

Pour en conclure sur la structure blend.e, elle est invariante par 24op6rations der*ytn6trie. i, cause de l'abserrc" tl* 
""rrtr" de syrn6trie.

Pour d6terminer les propri6t6s structurales d I'6quilibre statique tel que le pa-ramdtre du r6seau ae, le mod.tt" a" 
"o*pressibilitd ao 1n.,u. moduls) et sa d6riv6epar rapport a la pression B' , on calcuir l'6nergie #i; .&]o1 pour diff6rentes va-l'eurs du volume de la mailr. pri*iti**ir, on ufurtu ru, pornt, Er"r(v)car,icur6s parl'dquation d,6tat universelle a- Vi*iiz9l donn6e par :

AE :fryO] 
"*o;,,1,-"11 (3.1)

(3.2)

18
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3.3. PROPRIETES STRUCTURALES

':|("i-')
,;: (*)

\oP ) ,,r=o (3.4)
avec E : l'6nergie totale, 86 : la d6riv6e premidre du module d.e compressib'it6, z :le volume de la mail 

" "t uo 
' 

r" ""i"-" de. la maille d, l,6quilibre. Le parambtre duLr6seau A, l'6quitibr" 
:^r1,]1T "rr.,O.:.llJoar le minim,r* auiu courbe E*r(V),tandisrque -B : le module de compressibilit6, est d6termin6 i partir de ra relation :

B : Yo2E
av2

Le volume est li6 i la pression, p, par la relation suivante :

v :vo[r* ffft

(3.3)

(3.5)

La figure 3.3 repr6sente I'ajustement des ryif, Er,r(v)a,l,aide de l,.quation d,6tatde vinet pour les compos6s GaN, AtN, BN et InN,respectivement.

lli:iTJ?#:ue 
repr6sente le meiileur ajustement des poiit, E*r(v)avec r,6quarion

Les r6sultats des paramdtres structuraux de l'6tat fondamental des mat6riaux GaN,AlN, BN et InN sont list6s dans le tableau 3.1.

(3.6)

Paramdtres structurales, paramdtre de r6seau 06 €r A, le module deB(GPa) et sa d6riv6 B'.
am6tres Autrer"a@

Tesln 3.1:

compression

Ag

B
B,

3.58 3.56 _Jfr 3.6L5.,e
403.07 353 _ 4L210 369 - 392",p114.05 3.1 _ 3.610

211.05 195 _ 2287
4.rg 3.9, 4.0 8

.r.u.l J.I_J.6,, LO_A < 11

Attv a6 4.94 4.2

4.46 4.30 _ 450 4.50"*p
200.02 L73 _ 2004

Ag

B 143.48 r37 _ 1617
4.22 3.9 _ 4.3 7

iRef.
Ref. [at1. sg.L

Ref. Ref. [3+].6Ref Ref. Ref. [37]. 
eRef. 

l38l. 
toRuf. 

1t01.,

,Ar/ as

B
a

B
B,

B,

D'aprds les r6sultats pr6sent6s dans le tableau 3.1, on constate qu,ils sont en bonaccord avec les donn6es disponibles pour les quatre .o_pore..
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3.3. PROPRIETES STRUCTURATES

-g$?.trsl7

-t97.88 | rt

*9!)7"Il8t9

-997.$820

-997.*8: I

-9e7.tr8:ai

-r4fi.:{r9{)

-t4tt.g$5

-l.lll.lt00

-l,llt.3l{}-i

lu
!J

ru

Fs
(l}g

rg

il;::-" 
3.3: variarion dc l'6ncrgic totalc cn fonction du vorumc dc la malle primi_

I'our le compos6 Go,N, re parambtre d,u r.seau a 6t6 trouv6 6gal d 4.46A.En com_pa^rent avec I'expdrimental, on trouve QU€ 0.o7 sous-estim e re a"_, de 0.g%.Fbur le compos6 ArN,, re p*u*e1r"iu r6seau a 6t6 trouv6 6gal a 4.J4A. En com_parent avec 1'exp6rimental, on trouve QU€ d"o, sous-estim e re a.ro de 0.7%.Pour lc compos6 Blf, lc p*u,*ttr" l, .i""u, a 6ti trouvd 6gal d 3.sgA. En com_parent avec I'o<p6rimentar, on trouve QU€ 0"4 sous-estim e re a.ro de 1%.Nous avons obtenue sru le mod,,f. j" compressibilitd B*l ) Bn r.

9s r{Jo ros r io r 15

VolumefBolur)

-l4t.llt0r ' r , I

S4 6j 6f)
-39"55770

-39.-J-5775

-39-5578r1

-$.55?$s

-39.5579.J

-39.55795

37 37.5
*?966.?3:

-g)6{i.?33
-2966.334
-:96ri.t33
-296fi.236

-:q66:37
-$J6S-?3fi

t' r+-*E

\ *,./tt*-**-'-*
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Pour le compqs6 InN, reparambtre du r6seau a 6t6 trouv6 6gal a 4.g5A. En com_parent avec I'eorp6rimental, o., trourr*L€ 4"o1 SOUS€Stime re Q,.r, de 0.6%.

Taats 3.2: L,erreur relative de

Ga

w* 0.7% 1,% a.6%

les quatre matdriaux.

3i+ Propri6t6s 6lectroniques
3.4.1 structure de bandes d,6nergie

Les bandes dfdnergie donnent les 6nergies possibles d,un 6lectron en fonction duvegteur d'onde. ces bandes sorrt aorrclepresentee, durrri,"rpace r6ciproque, et pour
.::fifiifiJles les lignes d" pil' h;;ts svmdtrie aur,* iu pr**ibre zone i" eriiloui'

ff6::'**;,:,;,il*i;jiil ;ftr,',0); 
x 

' 
!Q,,0); K ,T'i,x,,,

Flcunn 3.4: La premidre zone de brillouin d,un cFC.
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Pour les semi-conducteurs le spectre est caract6ris6 par la pr6sence de la banderde valence et de la bande de conduction dont la plus t;";; et la plus basse de celles-ci respectivement sont s6par6es par une bande interdite ou gap.Dans les semi-conducteurs' l'6nergie de gap-d6crit l'6nergie n6cessaire pour permettred un dlectron de sauter de la bande de valence vers 
""i1" 

d" conduciion.'E' o,rtr",

,"Jij"*]**ur 
de cette bande d'6nergie qui s6pare entre les semi-conducteurs et les

si le maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction sesituent au m6me endroit de la zone de Brillouin la bande 
"rt 

oitu directe (gap direct).

Si le minimum et le maximum se trouvent en deux points diff6rents la bandeinterdite est dite indirecte (gap indirecte). --- r

La nature de gap joue un r6le fondamental dans I'interaction du semi-conducteuravec le rayonnement 6lectromagn6tique, ainsi sa valeur constitue un parambtre es-sentiel pour la fabrication des dispositifs 6lectroniq,r", 
"ifnotoniques [43].

Nous avons 6tudi6 ra structure de bande des mat6riaux Gary', AIN, BN etIn'v' Ces bandes repr6sentent l'6nergie le long des lignes de haute sym6trie dans lapremidre zone de Brillouin.

Les structures de bandes calcul6es sont donn6es dans les figures Fig.3.b_Fig.3.6.On remarque que I'allure des bandes est presque identique au sch6ma de bandesobtenu th6oriquement.
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3.4. PROPRIETES ELECTRONTQUES

I
cuRE 3.5: Lastructure des bandes de I'6nergie pour res compos6s BN et ArN.
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Pour les compos6s GaN et InN, on constate que ie maximum de bande de varenceet le minimum de la bande de conduction se trouvent au point I., donc ce mat6riau
,Th"" 

semi-conducteur direct avec un gap de 1.g "v po-r, GaN et 0.01 ev pour
Pour les autres compos6s .(B\ AlN,), on constate que le maximum de ra bandede valence se trouve au point I tandis que le minimun de bande de conduction setrouve au point X-donc ces compos6s sont des semi-conducteurs indirects. Notrecalcul donne 4.41 eY pour le gup d. BN et 3.26 ey pour celui de AlN.

3.4.2 Le potentiel de d6formation
La s6paration des bandes },, cause d'une tension unlaxiale pure peut 6tre exprim6en termes des potentiels de d6formation lin6aires pou, a. p.tites tensions.une tension uni-axiale b, vorume conserv6 (t6tragonar e) w4,451 le long de la di_rection [001] par :

(#,-#,#,o,o,o)
(3.7)

La variation des 6tats d'6nergie aux points r, L etX est une fonction de 4 et d,, (d,est le potentiel de d6formation), les diff6rentes formules utitis., dans ce travail sontr6sum6s dans le tableau 3.3.

Teelp 3'3: s6paration des 6tats d'6nergie en fonction des potentiels de d6formationet etements au tensrur de d6formation.
|rr *t/2dsns

R6sultats des potentiels de d6formation
Les figures (3.2-9.8) montrent res bandes d'6nergies des compos6s BN, AlN, GaNet InN sous I'effet d'une d6formation t6tragonale.
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BN
AIN

XL

cornpos6s _B,A/ et

X

,4/.A/ sous l,effet d'une

r
FrcuRo J.7: Bandes d,dnergie des
d6formation t6tragonale.

$ lT#i|i111;"'#tentiels de ddformation pour ces compos6s sont donn6es dans
A notre connaissant", uutut" donn6e exp6rimentale pour les potentiels de d6fbrmationuni-axiale sont actuellement disponibies pour ces nitrures. ..*otons que nos r.sultatssont en bon accord avec ceux calcul6s par K. Kim et aJ. t441.

26



XL

InN

FtcuRn 3.8: Bandes d,6nergie des
d6formation t6tragonale.

composds GaN et,

r

Iny'f sous

x

I'effet d'une

our .4/.1{.
d(eV) Nosffi

TReLp 3.4: Le de d6formation

4.53 4.10
10.06 9.60
1I.67 11.30

14.60
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3.4. PROPRJETES ELECTRONTQUES

Teet,p 3.6: Le de d6formation
calc

-2.31 -2.80
1.75 1.50
4.78 4.80
6.4 6.40

TReLn 3.7: Le de d6formation

-2.26{s- -2.30
1.30

3.48 3.40
4.79

InN.
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CHAPITRE 4

Dans ce m6moire, nous avons appliqu6 la th6orie de la fonctionnelle de densit6
afin d'6tudier les propri6t6s structurales et 6lectroniques des semi-conducteurs III-V
cristallisants dans la structure zinc blende.

L'6tude a 6t6 r6alis6e par la m6thode des ondes planes augment6es et lin6aris6es
avec un potentiel total (FP-LAPW) dans le cadre de la th6orie de la fonctionnelle
de la densit6 (DFT), avec le code Elk.

La variation de 1'6nergie totale avec le volume nous a permis d'6valuer plusieurs
grandeurs physiques. En particulier, la g6om6trie de l'6tat fondamentale ainsi que
les parambtres de l'6quation d'6tat sont obtenus avec succbs pour tout les mat6riaux
consid6r6s dans ce travail. Les r6sultats obtenus sont en bon accord avec les valeurs
exp6rimentales.

Si on applique une force ext6rieure sur le mat6riau ,la zone de Brillouin change,
ce qui cause un changement dans les bandes d'6nergie. A partir du changement des
6tats 6nerg6tiques aux points de haute sym6trie et les composantes du tenseur de
d6formation on a d6termin6 les potentiels de d6formation pour les bandes d'6nergie.

CONCLUSION
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