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Abstract 

          In this work, we examined the structural, electronic and elastic properties of the binary 

compounds CaX (S, Se, Te), CdX (S, Se, Te) and their alloys ���.�����.	�
(
: , �, ��), 
Using the linear and augmented plane wave FP-LAPW method in the framework of the 

functional theory of DFT density applied in Wien2k code. 

For the structural and elastic properties, the approximation used is the generalized gradient 

WC-GGA, and for the electronic properties in addition to WC-GGA, the mBj approximation 

was used. 

      The study of the structural properties of the binary compounds CaX (X:S, Se, Te) and 

CdX (X:S, Se, Te) showed that the results of the structural parameters agree well with other 

theoretical and experimental work. 

The study of their banding structures showed that CaX (X:S, Se, Te) has an indirect gap, and 

that CdX (X:S, Se, Te) has a direct gap and the calculated values for these gaps are well in 

agreement with the data available in the literature. 

The new study of the alloy ���.�����.	�
(
: , �, ��)showed that it is stable in the rock salt 

phase, has a direct gap, is solid and is mechanically stable and that the alloy ���.�����.	� is 

the most hard and has a large gap compared to the alloys ���.�����.	�� and���.�����.	���. 
Keywords: 

���.�����.	�
(
: , �, ��),DFT, structural, elastic and electronic properties. 

����: 

 CaX(X : S, Se, Te)ا�$#ف !  ����� ھ� درا�� ا������ ا������� ، ا����و��� و ا��و��� ������ت ا�������        
،CdX(X : S, Se, Te)  ��%&' ا�����و �(�' ا�)Ca0,75Cd0.25X(X : S, Se, Te)   ����(ا���*� ا�� �+�.����#ام ط

ا��#!<� 5: .��!= ا�>)�ب ) DFT(و ا��: #��89 ��7 �6�� دا��� ا�����5 ا��ظ�FP–LAPW ( ��3(ا���2ا�#ة 0/�� 
Wien2K. 

را�� �#را�� ا������ ا������� و ا��و��� و ا����و��� ، أ!� .���)�� �#) WC–GGA(ا������8 9+�A ا��#رج ا���8? 
 A�+9 �Cو��� ا������8 أ�  ).mBj(ا������ ا����

9��  أن ����= ا���8!&ت  CdX(X : S, Se, Te)و CaX(X : S, Se, Te)درا�� ا������ ا������� ������ت ا������� 
  .ا������� ا���>�G ���$� !�+�ر.� *#ا !F ا�����= ا��<���� و ا��6�� ���>�ث ا���<2ة



  �CaX(X : S, Se, Te).�ت ا�/��I �$(ه ا�����ت 9��  أن ا���A�(�' درا�� .��� ���J ة،����ز .�*�د 5<�ةL��! 
 A�ة،����ز .�*�د 5<�ة  CdX(X : S, Se, Te).���� ا��L��!  #M 7و ا�+�? ا��>)�.� �$(ه ا�3<�ات !�/�.+� إ�F! ��� 

����  . ا�����= ا��<

)
�	.�����.����# .���)�� ��)���' أو ا���A ا��&%: ا�<#X :S,Se,Te( :5 ة، 9��  ا�#را�� .Oن ھ)ه ا�(���' !)�+
ةL��! ا���>:، و 2���9 .�*�د .3<�ة و �89� ا�)���� . �89� ھ(ه ا�)���' أ��P �C�� و !)�+ة !��������.  ط�ر ا���

Ca0,75Cd0.25S   �����(��. ر���+!  P&.� و ذات 5<�ة أ����Rا���.�����.	�  .  ���	.�����.���و �

 ���	
�� :ا���	ت ا

���.�����.	�
 (X :S,Se,Te)،DFT  و���  .،ا������ ا������� ، ا����و��� و ا��

Résumé 

              Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques  et 

élastiques des composés binaires��
(
: , �, ��), ��
(
: , �, ��) et de leurs 

alliages���.�����.	�
(
: , �, ��), en utilisant la méthode des ondes planes augmentées et 

linéariséesFP-LAPW dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité DFT 

implémentée dans le code Wien2k. 

Pour les propriétés structurales et élastiques, l’approximation employée est celle du gradient 

généralisé WC-GGA, pour les propriétés électroniques en plus WC-GGA, l’approximation mBj 

est utilisée,  

      L'investigation des propriétés structurales des composés binaires ��
(
: , �, ��) et ��
(
: , �, ��),a montré que les résultats des paramètres structuraux concordent bien avec 

les autres travaux théoriques et expérimentaux.  

L'étude de leurs structures de bande a montré que ��
(
: , �, ��)est à gap indirect, et que ��
(
: , �, ��)est à gap direct et les valeurs calculées de ces gaps sont en bon accord avec 

les données disponibles dans la littérature. 

L’étude de nos nouveaux alliage���.�����.	�
(
: , �, ��)	�	montré qu’ils sontstables dans 

la phase rocksalt, ils sont à gap direct, ils sont durs, rigides et mécaniquement stables et que 

l’alliage ���.�����.	�  est le plus dur et possède un large gap par rapport aux  ���.�����.	��	et���.�����.	���. 
Mots clés :  
 ���.�����.	�
(
: , �, ��) , DFT, Propriétés structurales, élastiques et électroniques. 
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Tableau III.7 .Constantes élastiques, module de compressibilité B de 

l’alliage������ ��pour les concentrations 0, 0.75 et 1.0. 

Tableau III.8 .Constantes élastiques, module de compressibilité B de 

l’alliage������ ��� pour les concentrations 0,0.75 et 1.0. 

Tableau III.9 .Le facteur d’anisotropie A, le module de Young (E), le coefficient de 

Poisson (s), les modules de cisaillement de Reuss (GR), de Voigt (GV) et Hill (GH) de 

l’alliage������ �
(
 = , �, ��). 
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            L'étude des propriétés fondamentales des matériaux solides cristallins ou amorphes 

sont traitées par la physique du solide qui constitue une base théorique dans les sciences des 

matériaux, ceci lui a confié un rôle important dans le développement industriel actuel [1]. 

           Les technologies nouvelles nécessitent des travaux de recherche destinés à la création 

de nouveaux matériaux avec des propriétés physiques améliorées afin d’être sélectionnés et 

bien choisis dans le  domaine d'application désiré [2]. 

- Ces dernières années sont marquées par un progrès énorme effectué dans la technologie des 

semi-conducteurs et surtout ceux de la classe II-VI, à cause de leurs applications potentielles 

telles que les  sources  lasers, les sources de lumière  blanche,  les détecteurs  UV et 

l’électronique  de  puissance [3]. Aussi ils sont à la base de tous les composants électroniques 

et optoélectroniques qui entrent dans les dispositifs d’informatiques et de 

télécommunications…etc. [4].  

Plus particulièrement les chalcogénures alcalino-terreux du groupe II-VI occupent 

actuellement une position privilégiée dans le domaine des sciences des matériaux et ont 

suscité l’intérêt de beaucoup de travaux théoriques et expérimentaux, en raison de leur utilité 

technologique et de leurs remarquables propriétés physiques [5, 6,7]. 

[8], ils ont des applications potentielles dans le domaine des diodes électroluminescentes 

(LEDs) et des diodes laser (LDs) [9]. 

-  

-            Dans ce contexte la formation d'alliages en combinant au moins deux composés 

différents ayant des propriétés physiques différentes dans leurs phases cristallographiques 

correspondantes est l'une des procédures les plus simples mais en même temps les plus 

efficaces pour la fabrication de nouveaux matériaux qui peuvent avoir des propriétés 

intermédiaires ou complètement différentes de celles des composés mères [10]. 

           Dans la formation de nouveaux matériaux le problème réside dans la validation de 

l’utilisation de ces derniers dans l’industrie. Pour cela il faut s’assurer d’abord de la qualité 

des propriétés structurales, électroniques, élastiques, thermodynamiques, mécaniques…etc du 

matériau en question. En fait ces propriétés sont étroitement liées au comportement des 

électrons qui le constituent, alors les résultats expérimentaux ou théoriques trouvés seront par 
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la suite incorporés dans des calculs de modélisation et de simulation basés sur le 

développement de théories et de méthodes de calculs. 

 

Parmi ces méthodes, les calculs Ab-initio représentent un outil très réussi offrant des résultats 

de  prédiction pour l’étude de nouveaux matériaux, sous différentes conditions où les 

expériences sont très coûteuses ou même irréalisables [2,11]. 

On cite la méthode des ondes planes augmentées linéarisées du potentiel total (FP-LAPW) qui 

est l’une des méthodes ab-initio les plus précises, utilisée dans le calcul de la structure 

électronique des solides dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) [2]. 

En fait ces semi-conducteurs et leurs hétéro-structures sont bien connus pour former des 

alliages avec une bande interdite fondamentale directe sur la majeure partie de la gamme de 

composition de l'alliage avec des coefficients d'absorption élevés [12] et la plupart d’entr’eux 

cristallisent dans la phase rocksalt dans les conditions normales[13] comme ils peuvent . 

Ces alliages prennent des formes ternaires, quaternaires ou autres, si on parle de ternaires, ils 

peuvent êtres anioniques de type  ABxC1-x  ou  cationiques de type  AxB1-xC caractérisés par le 

coefficient stœchiométrique x. 

 

Concernant l’alliage ternaire ������ �(, �, ��), il illustre l’exemple parfait d’alliages 

regroupant les matériaux à fort contraste optique, électronique, et qui sont bons candidats 

prometteurs dans diverses applications [14,15, 11]. 

En fait, il est le résultat de la combinaison des composés ��
	(
 = , �, ��)cristallisant 

dans la phase Zinc-blende et du composés ��
	(
 = , �, ��)cristallisant dans la phase 

Rocksalt, alors l’alliage ternaire ������ �
(
 = , �, ��). 
         Pour cela l’objectif essentiel de notre étude est de prédire les propriétés structurales, 

électroniques, et élastiques de ces nouveaux alliages ������ �.(
 = , �, ��),avec la 

concentration ! = 0.75 du dopant  dans sa phase la plus stable, afin de définir avec précision 

le domaine de leurs futures applications. 

Alors l’objectif de notre étude est considéré comme original, car à notre connaissance et 

jusqu’à présentaucune étude théorique ni expérimentale de cet alliage n’a été faite. 
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On rappelle que les résultats sont obtenus en menant une étude théorique basée sur la méthode 

des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) dans le cadre de la théorie de la 

fonctionnelle de la densité (DFT) en utilisant le code WIEN2k. 

Suite à cette introduction on présente dans le premier chapitre une description des matériaux 

de l’étude et de leurs propriétés physiques générales. 

Le deuxième chapitre est consacré à un rappel sur la théorie de la fonctionnelle de la densité 

DFT, les approximations utilisées pour traiter le potentiel d'échange et de corrélation, le 

principe de la méthode utilisée FP-LAPW et le code WIEN2k.  

Le troisième chapitre est consacréà la présentation des résultats de calcul des propriétés 

structurales, électroniques et élastiques des chalcogénures	��
, ��
	(
 = , �, ��)  et de  

l’alliage ternaire ���.����� �.	��(, �, ��)ainsi que leurs interprétations. 

Enfin, les résultats importants obtenus durant la réalisation de ce mémoire sont regroupés 

dans la conclusion générale. 
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I.1Introduction : 

Les semi-conducteurs de la classe II-VI , ont suscité un intérêt considérable du point de vue 

expérimental et théorique [1], ceci est dû à leurs applications technologiques potentielles 

allant de la région spectrale bleue à la région de l'ultra-violet proche [2]. Ils sont caractérisés 

par une large bande interdite [3], et la plupart d’entr’eux et en particuliers ceux du groupe IIA-

VIA cristallisent dans la structure Rocksalt (NaCl) [4] et ceux du groupe IIB-VIA cristallisent 

dans la structure Zinc blende dans les conditions normales [5].Ce type de semi-conducteurs 

possède des liaisons qui deviennent de plus en plus ioniques à cause du transfert de charge 

électronique de l’atome du groupe II  à celui du groupe VI[6]. Ceci favorise leur utilisation 

dans les dispositifs optoélectroniques, et dans les couches minces [7]. 

Aussi ces composés ont un intérêt tout à fait remarquable vu la simplicité de leur synthèse et 

les bons résultats optiques obtenus [8]. 

Ce premier chapitre, engendre un rappel bibliographique sur les propriétés physiques 

générales des chalcogénures à base de cadmium et de calcium, la description de la structure 

cristalline rocksalt ainsi que la structure cristalline Zinc blende, enfin quelques travaux 

antérieurs réalisés sur ces composés. 

I.2 Rappel bibliographique sur les propriétés des deux composés de l’étude /01, /21(1 = 3; 34;54) 
I.2.1. Identification de la structure cristalline du composé /01(1 = 3; 34; 54) 
La famille des chalcogénures alcalino-terreux notés AEC qui veut dire Alkaline–Earth 

Chalcogenides avec AE (Mg, Ca, Ba, Sr) et C (S, Se, Te, O). Cette famille forme un groupe 

important des semi –conducteurs et spécialement la forme des chalcogénures de calcium 

(CaX) qui a fait le sujet d’étude de plusieurs travaux de recherche, soit par des mesures 

expérimentales ou par des calculs théoriques [1]. Les composés CaS, CaSe, et CaTe 

Cristallisent dans la structure rocksalt [9]. Remarquant que la plupart des composés II-VI, 

quand ils sont comprimés à haute pression, transitent de la structure tétraédrique à la structure 

NaCl [10].Ainsi le composé CaX sera étudié dans la phase NaCl.Voir fig. I.1. 
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                                       (a)                                                                       (b)  

 
                                                                          (c)  
 

Figure I.1: Structure cristalline rocksalt (NaCl) :(a) CaS, (b) CaSe, (c) CaTe. 
 
 

I.2.2 Identification de la structure cristalline du composé /21(1 = 3; 34; 54) 
Les composés CdS et CdSe existent sous deux formes, la phase zinc-blende et la phase 

wurtzite, et le composé CdTe prend la phase zinc-blende [11]. On rappelle que dans la 

procédure du dopage, les semi-conducteurs cubiques dans leur phase zinc blendesont plus 

intéressants que ceux considérés dans leur phase wurtzite.  

En fait les chalcogénures de cadmium des métaux de transition du groupe IIB-VIA 

cristallisent sous la forme stable zinc-blende notée ZB[12], pour cela ces composés vont être 

étudiés dans la phase zinc-blende. Figure. I.2 
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(a)                                                            (b)  

 

                                                                  (c)  

Figure I.2: Structure cristalline Zinc Blende  (ZnS) :(a) CdS, (b) CdSe, (c) CdTe. 
 

I.2.3.Configuration électronique des composés CaX et CdX  

Les composés binaires ( AII BVI ): Tels que CaX ou CdX (X= S,Se,Te)  sont des matériaux 

constitués de calcium  et de cadmium qui se trouvent dans la  colonne II et d’un chalcogénes 

de la colonne VI qui pourrait être le Soufre (S), le Sélénium  (Se) ou bien la Tellure (Te). 
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 La classification des éléments constituants nos composés ��
d’une part et CdX d’autre part 

avec X= (S, Se, Te) est indiquée  dans le tableau I.1. 

Tableau I.1. Classification des éléments de l’étude(en gras). 

I-A-B II-A-B IIIB IVB VB VIA VIIB 678 9��� �:	; �<=� �:�; 

��= ><�	 ?)@* A8B CD8� ?EFG 

��	�H�8 I�8� JD=; �7B� 

�K 7�= 

I�8	 

D�� 

LMB	 

9� L�� �N88 M�� �7B8 

OB 

PQR PSTF USV@ LWB= 

X; �H�� �A8� J�8 �YB� 

Le nombre atomique et la configuration électronique de chacun des éléments étudiés sont 

illustrés dans le tableau Ι.2. 

Tableau I.2.Le nombre atomique et la configuration électronique des éléments étudiés. 

Elément Symbole Nombre 

atomique (C) 

Configuration électronique 

Calcium Ca 20 [Z[] 4\@ 
Cadmium Cd 48 [Kr] 4d 105s2 

Soufre  S 16 []S] T\@T^F 
Sélénium Se 34 [Ar] 3d 104s24p4 

Tellure Te 52 [Kr] 4d 105s25p4 

Le cadmium et le calcium possèdent deux électrons de valence provenant de la dernière 

orbitale s, tandis que les éléments (S, Se, Te)  en possèdent  six qui se trouvent dans les 

dernières orbitales s et p,  2 d’une orbitale s et 4 d’une orbitale p c'est-à-dire 8 électrons pour 

chaque couple d’élément ΙΙ-VI.  

La liaison II-VI résulte donc de l’hybridation sp3 des orbitales atomiques c’est une liaison 

covalente avec en plus, une partie ionique non négligeable due à la différence de la nature 
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chimique entre le cation qui représente l’élément II et l’anion qui représente l’élément VI très 

électronégatif [13]. 

I.3. Description des structures cristallographiques 

   I.3.1. Description de la structure rock

Cette phase notée B1 appartient au système cubique, elle apparait fréquemment dans les 

composés ioniques. 

la structure NaCl est représentée par deux cubiques à faces centrées décalés l'un par rapport à 

l'autre d'un quart de diagonale du cube, ceci est représenté sur la figure

est Fm3men notation hermann

internationaux de la cristallographie, elle est désignée parB1 d’après strukturbericht [

parcF8 d’après Pearson[16]. 

 Les atomes occupent les positi

X: 1/2 ,1/2,1/2 pour les anions.

Le nombre de coordinations de chaque atome dans cette structure est de 6 c'est à dire chaque 

cation est coordonné à 6 anions aux sommets d'un octaèdre, et de même chaqu

coordonné à 6 cations aux sommets d'un octaèdre.

Figure I.3: Structure du type chlorure de sodium NaCl (B1).

Les valeurs des paramètres cristallins a des composés CaS,CaSe et CaTe dans cette structure 

sont données dans le tableau I.3.
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cation qui représente l’élément II et l’anion qui représente l’élément VI très 

I.3. Description des structures cristallographiques du CdX et 

I.3.1. Description de la structure rock-salt NaCl (B1)  

appartient au système cubique, elle apparait fréquemment dans les 

la structure NaCl est représentée par deux cubiques à faces centrées décalés l'un par rapport à 

l'autre d'un quart de diagonale du cube, ceci est représenté sur la figureI.3 

est Fm3men notation hermann-Mauguin) [14] avec le numéro "225" dans les tableaux 

internationaux de la cristallographie, elle est désignée parB1 d’après strukturbericht [

Les atomes occupent les positions données par Wyckoff Ca: 0, 0,0 pour les cations et

pour les anions. 

de chaque atome dans cette structure est de 6 c'est à dire chaque 

cation est coordonné à 6 anions aux sommets d'un octaèdre, et de même chaqu

coordonné à 6 cations aux sommets d'un octaèdre. 

Structure du type chlorure de sodium NaCl (B1).

Les valeurs des paramètres cristallins a des composés CaS,CaSe et CaTe dans cette structure 

e tableau I.3. 

matériaux de l’étude  

cation qui représente l’élément II et l’anion qui représente l’élément VI très 

CdX et du CaX 

appartient au système cubique, elle apparait fréquemment dans les 

la structure NaCl est représentée par deux cubiques à faces centrées décalés l'un par rapport à 

 L'espace du groupe 

] avec le numéro "225" dans les tableaux 

internationaux de la cristallographie, elle est désignée parB1 d’après strukturbericht [15]et 

Ca: 0, 0,0 pour les cations et 

de chaque atome dans cette structure est de 6 c'est à dire chaque 

cation est coordonné à 6 anions aux sommets d'un octaèdre, et de même chaque anion est 

 

Structure du type chlorure de sodium NaCl (B1). 

Les valeurs des paramètres cristallins a des composés CaS,CaSe et CaTe dans cette structure 
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Tableau I.3.Paramètres cristallins dans la structure NaCl des composés CaX

 

 

I.3.2. Description de la structure cristallographique zinc blende (ZnS)

Dans cette structure notée B3, on trouve qu’à chaque nœud sont associés deux atomes II(Cd) 

et VI(X=S; Se;Te), les atomes Cd et

centrées décalés l’un par rapport à l’autre d'un quart de la  diagonale du cube

la maille élémentaire, elle comporte quatre molécules du composé II

symétrie cubique du groupe d’espace F43m et de numéro

Les atomes de type II sont situés aux positions suivantes: (0, 0,0), (0,1/2,1/2), (1/2,0,1/2), 

(1/2,1/2,0), et les  atomes du type VI occupent les positions : (1/4,1/4,1/4), (1/4,3/4,3/4), 

(3/4,1/4,3/4), (3/4,3/4,1/4).  

Chaque atome est entouré de quatre atomes issus de l’autre espèce et qui sont placés aux 

sommets d’un  tétraèdre régulier.

Figure I.4: 

 

Le composé

CaS 

CaSe

CaTe
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.Paramètres cristallins dans la structure NaCl des composés CaX

I.3.2. Description de la structure cristallographique zinc blende (ZnS)  

, on trouve qu’à chaque nœud sont associés deux atomes II(Cd) 

et VI(X=S; Se;Te), les atomes Cd et X sont disposés sur deux réseaux cubiques à faces 

centrées décalés l’un par rapport à l’autre d'un quart de la  diagonale du cube

aille élémentaire, elle comporte quatre molécules du composé II-VI, réparties selon la 

symétrie cubique du groupe d’espace F43m et de numéro 216. 

type II sont situés aux positions suivantes: (0, 0,0), (0,1/2,1/2), (1/2,0,1/2), 

les  atomes du type VI occupent les positions : (1/4,1/4,1/4), (1/4,3/4,3/4), 

Chaque atome est entouré de quatre atomes issus de l’autre espèce et qui sont placés aux 

sommets d’un  tétraèdre régulier. 

Figure I.4: Structure cubique du Zinc Blende ZnS (B3).

Le composé Le paramètre 

cristallin a( Å) 

 5.689 

CaSe 5.916 

CaTe 6.348 

matériaux de l’étude  

.Paramètres cristallins dans la structure NaCl des composés CaX. [17] 

 

, on trouve qu’à chaque nœud sont associés deux atomes II(Cd) 

sur deux réseaux cubiques à faces 

centrées décalés l’un par rapport à l’autre d'un quart de la  diagonale du cube Figur I.4. Pour 

VI, réparties selon la 

type II sont situés aux positions suivantes: (0, 0,0), (0,1/2,1/2), (1/2,0,1/2), 

les  atomes du type VI occupent les positions : (1/4,1/4,1/4), (1/4,3/4,3/4), 

Chaque atome est entouré de quatre atomes issus de l’autre espèce et qui sont placés aux 

 

cubique du Zinc Blende ZnS (B3). 
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I.4. Lapremière zone de Brillouin des structures des composés CdX et CaX 

I.4.1.Définition 

Par définition, la maile primitive de Wiigner-Seitz du réseau réciproque est appelée  première 

zone de Brillouin. Les termes de la maille de wigner-seitz et de la première zone de  Brillouin 

se réfèrent à des constructions géométriques identiques. En pratique, la première zone de  

Brillouin n’est appliquée qu’à la maille de l’espace des k [18]. Elle possède la forme d’un 

octaèdre tronqué, cet espace réduit du réseau réciproque est  caractérisé par des points et des 

lignes d’importance particulière, on les appelle les points et  les lignes de haute symétrie. Ces 

informations pour les deux structures sont indiquées aux figures I.5. 

                                                                                                                             

-                                -a-                                                  -b- 

Figure I.5. Première zone de Brillouin de la maille CFC avec les points et les lignes de haute 

symétrie dans la structure : a -rocksalt, b- zinc blende [19] 

I.4.2.Les points de haute symétrie 

Les points de haute symétrie sont les points de croisement de chacune des lignes de haute 

symétrie avec les frontières de la première zone de Brillouin. Ces points sont notés par: Γ, K, X, L,WetZ avec les significations suivantes : 

- Γ : Ce point est le centre de la première zone de Brillouin, où les coordonnéesdΓ	(0,0,0). 
- K : C’est lemilieu d'une arête joignant deux faces hexagonales, alors : de = 	fg (1,1,0).	
- X: Ce point est le centre d’une face carrée de l’octaèdre qui appartient à l’un des axes d� ,di	, dj  avec l’une des faces carrées, nous avons donc : d� = 	fg 	(±1,0,0) ;            dl = 	fg 	(0, ±1,0) ;               dm = 	fg 	(0,0, ±1) 
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- L : Centre d'une face hexagonale de coordonnées dn,	  tel quedn 	= 	fg (1,1,1). 
- W : Il se trouve sur l’un des sommets des faces carrées, de coordonnéesdo,	 tel que		do =			fg p0, �	 , 1q. 
- Z: Ce point est situé sur la ligne qui joint le centre d’une face carrée à l’un des coins de 

l’octaèdre  avec les coordonnéesdr, avec	dr 	= 	 	fg (1, �	 , 1). 
-  

- I.4.3.Les lignes de hautes symétries 

- Les lignes de haute symétrie sont notées∆,∑et,Λtelle que : 

- ∆ : Cette ligne représente la direction <100>. Elle relie le centre Γ au pointX. 

- ∑ : C’est un point appartenant au plan de symétrie d� = dl ou dl = dr ou d�=dr. 
- Λ : Cette ligne est la direction <111>. Elle relie le centre de la zone Γ au centre d’une 

face hexagonale qui est le point L de l’octaèdre. 

-  

- I.5 Travaux antérieurs sur les composés de l’étude  

-  

- Il existe plusieurs travaux théoriques et expérimentaux consacrés à l’étude des propriétés 

structurales, électroniques, optiques et élastiques etc.… des composés CaX et CdX (X= S, Se, 

Te). Cette catégorie de semi-conducteurs présente de bonnes caractéristiques, car ils sont 

choisis comme de bons revêtementsprotecteurs à cause de leur dureté, de leur haute 

conductivité thermique, de leur haut point de fusion et de leur important  module  de  

compressibilité, aussi ils ont un fort  impact technologique [20,21]. 

-  

- D’une part on trouve que les semi-conducteurs II-VI à base de Calcium sont des matériaux 

intéressants dans la technologie actuelle, grâce à leurs applications dans le domaine des 

dispositifs luminescents, l’imagerie infrarouge, les dispositifs sensibles [22]et dans la 

fabrication des diodes lasers (DLs) [23], grâce à leur gap énergétique qui  varie de 1.53 eV à 

2.89 eV pour CaS et CaTe respectivement [24]. 

 

D'autre part les semi-conducteurs II-VI à base de Cadmium sont importants en raison de leurs 

choix comme des matériaux optiques efficaces pour la fabrication de quantum de haute 
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qualité, les tiges et leurs hétérostructures [25], les nano-cristaux [26-28], les 

nanofils[29]…etc.  

Pour le composé CaX (X=S ; Se ; Te), plusieurs travaux théoriques et expérimentaux  ont été 

réalisés : 

Sur le plan théorique, en utilisant la méthode	6>�OH.Khachai et al [30] ont trouvé que le �� au point  
(v − 
)présente un gap indirect et qu’il est stable dans la phase9��H.Ce 

même résultat est montré par des travaux basés sur la méthode de XL − 6�Lx en utilisant 

l’approximation du gradient généralisé II�[31].Aussi les travaux de R .Khenata et al basés 

sur la méthode du pseudo potentiel en utilisant l’approximation du gradient généralisé (GGA) 

dans la phase rocksalt ont montré que CaSe possède un gap indirect [32].Les mêmes résultats 

sont confirmés par S Boucenna[33].Les travaux de Gupta et Singh [34] sont consacrés à 

l’étude des transitions de phase ainsi qu’aux propriétés élastiques et thermo physiques des 

chalcogénures CaS, CaSe et CaTe. 

Sur le plan expérimental,Zimmer et al. [35] ont utilisé la diffraction des rayons Xpour étudier 

les transitions de la structure dans CaTe,ils ont mentionné que CaTese transforme à la 

structure chlorure de césium (B2) près de 35 GPa, avec l'existence possible d'une phase 

intermédiaire non identifiée à environ 32 GPa.Les travaux  de réflectivité et de luminescence 

optique d’Y.Kaneko et al.[24,36] et de M.S. Jinet et al..[37] sont réalisés sur le même 

composé et il a été montré l’existence d’un gap indirect d’une largeur de 5.8 eV et 4.52 eV 

respectivement. Par contre les résultats  de J.G.Zhang et al.[38] ont montré que��	possède 

un gap direct.  

Concernant les chalcogénures du Cadmium, plusieurs  travaux  sont réalisés : 

Sur le plan théorique, des calculs ab initio, basés sur des méthodes de pseudopotentiel ont été 

réalisés sur les propriétés élastiques, électroniques et dynamiques des chalcogénures de CdS, 

CdSe et CdTe, ainsi que les travaux de Markowski et Podgorny[39]qui ont utilisé un calcul 

orbital.Les propriétés optiques du CdTe dans les structures zinc blende  (ZB) et wurziteont été  

calculée par Hosseini [40] par  les approches GGA et GGA + U.Zakharov et al. [41], Huang 

et al [42], ainsi que Duan et al [43] ont fait la même étude sur les composés CdX en utilisant 

la combinaison linéaire orthogonalisée d’orbitales atomiques (OLCAO). 
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Expérimentalement, M.S Aida et al ont réalisé des études sur les propriétés structurales et 

optiques des couches minces de CdS déposés avec la technologie des bains chimiques et ont 

utilisé du sulfate de sodium comme source de Cd, ils ont constaté que Eg varie entre 2.42 eV 

et 2.46 eV, avec une structure hexagonale [44]. Cardona et Greenaway [45] ont mesuré la 

réflectivité fondamentale de ZnTe, CdTe et HgTe sur la gamme d'énergie de 1,0–25 eV à 

température ambiante et de 1,0– 6,5 eV à une température de 771K0. Davis et Shilliday[46] 

ont fait l’étude de certaines propriétés optiques ducomposéCdTe avec une concentration de 

l'ordre de 1015 cm -3. 

Pour les alliages ternaires ���.�����.	�(, �, ��),	il n’y a aucune étude théorique ni 

expérimentale faites jusqu’à présent. 
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II.1 Introduction 

Avec le début du vingtième siècle, les lois de la mécanique classique mise en œuvre par Isaac  

Newton ne permettent plus de décrire le comportement de petites particules [1], telles que les  

électrons, les noyaux… 

Pour résoudre ce problème, les simulations numériques, qui sont nécessairement quantiques, 

est apparue  permettant d’étudier aujourd’hui des systèmes ayant  plusieurs centaines 

d’atomes, elle se fait donc à l’aide des méthodes de calculs et d’outils numériques. 

Ces dernières sont maintenant au cœur de très nombreuses  études en chimie, physique, 

sciences des matériaux et même en biologie. 

Ces méthodes de calculs ab-initio permettent de prédire les différentes propriétés physiques 

des matériaux sans connaissances préalable des grandeurs expérimentales [2]. La puissance de 

ces calculs ab-initio a pour origine le formalisme de la théorie de la fonctionnelle de densité 

(DFT) qui permet de transformer l'équation de Schrödinger à plusieurs électrons à une autre 

équation pour un électron étudié dans un champ effectif et par application de diverses 

approximations favorisant la résolution de cette équation.  

Le calcul de nouvelles grandeurs physiques, l’efficacité numérique des algorithmes et 

l’amélioration des approximations pour une plus grande précision sont trois axes majeurs de 

recherche dans l’approche ab initio. Les codes de calculs utilisés par la communauté ab initio 

sont très nombreux pour simuler les différentes propriétés de la matière comme exemple le 

code WIEN2K [3]. 

Dans ce chapitre  nous expliquons les théories fondamentales de la méthode ab initio utilisée 

dans notre étude. Tout d’abord on commence par définir les approximations quantiques 

introduites pour résoudre l’équation de Schrödinger, telle que l’approximation de Born-

Oppenheimer et l’approximation de Hartree-Fock, puis le concept de la théorie de la 

fonctionnelle de la densité (DFT) basée principalement sur les théorèmes d’Hohenberg et 

Kohn (1964)  et l’approche de Kohn et Sham (1965). Nous expliquons aussi le traitement du 

potentiel d’échange-corrélation à travers les différentes approximations (LDA, GGA, TB-

mbj), ainsi que le choix de la base des fonctions d’ondes et la forme du potentiel, 

essentiellement les Ondes Planes Augmentées Linéarisées + Orbitales Locales (LAPW+LO) 

couplée au Potentiel Total (FP).Nous terminons avec une description du fonctionnement du 

code Wien2k.   
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II.2 Équation de Schrödinger d'un solide 

- Un système cristallin est constitué d’une collection de particules (noyaux plus électrons), en 

principe, il peut être déterminé à partir des lois de la mécanique quantique à  l’aide de la 

résolution de l’équation de Schrödinger qui s’écrit sous la forme [4] : 

yz{|A}, &~}, Y� = 	7ђ ��|�},�~},(��( 																																																																								(II.1)   

Avec : 

-yz représente l'hamiltonien total à N corps ; 

- {(A}, &~}, Y)est une fonction d’onde de toutes les coordonnées nucléaires, électroniques et du 

temps. 

- A}, &~}représentent les coordonnées nucléaires et électroniques, respectivement. 

 

Pour la simplification, la dépendance en spin a été omise dans l'expression de la fonction 

d'onde. Cependant, il convient de noter que la fonction d'onde reste dépendante des degrés de 

liberté de spin électronique. 

Dans le cas stationnaire l'équation (II.1) devient : yz{(A}, &~}) = 	�{(A}, &~})                                                                     (II.2) 

Ou : � ∶	Est  l’énergie totale du système 

L'opérateuryz  , hamiltonien total, associé à un système possédant plusieurs particules en 

interaction, est la somme de l'opérateur énergie cinétique totale,���, et l'opérateur décrivant les 

énergies d'interaction, ��� . yz	 = 	��� + ���                                                                                  (II.3) 

 

Dans le cas non relativiste, l'Hamiltonien s'exprime alors de manière plus explicite : 

yz	 = 	�� 	+ �� 	+ 	��� +	��� 	+ ���                                                 (II.4) 

Soit :                         

yz	 = − �	∑ ��	~~~~}� − �	∑ ���~~~~~}��� −	∑ ∑ �����~~~~~~~}�� + ∑ ����~~~~~}��� + ∑ �������~~~~~~~~}���        (II.5) 
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7et�	sont les indicesdes électrons, � et �les indicesdes noyaux, >�etC� sont respectivement la 

masse et la charge du noyau considéré,&��	, A�� et&��  sont les distances noyau/électron, 

électron/électron et noyau/noyau respectivement. 

�� = − �	∑ ∇�	~~~~}�  : L’énergie cinétique des électrons. 

�� = − �	∑ ∇ �~~~~~}¡ ¢  : L’énergie cinétique des noyaux. 

��� = −	∑ ∑ �����~~~~~~~}��  : L’énergie potentielle d’attraction noyaux-électrons. 

��� =	∑ ����~~~~~}���   : L’énergie potentielle de répulsion entre les électrons. 

��� = ∑ �������~~~~~~~~}���  : L’énergie potentielle d’interaction entre les noyaux. 

Ces formules utilisées sont exprimées en unités atomiques (u.a.).(ħ	 = e	 = m = 4πε� = 1). 
La résolution de l'équation de Schrödinger de ce système est impossible dans la pratique  à 

cause du nombre très élevé des interactions mises en jeu, pour cela il est  nécessaire de passer 

par des approximations de simplifications, qui étaient décrits dans ce chapitre. 

II.3 Les approximations de simplifications pour résoudre l’équation de 

Schrödinger 

II.3.1 Approximation de Born-Oppenheimer : 

L’approximation de Born-Oppenheimer [5], suppose que l’on peut découpler le mouvement  

des électrons de celui des noyaux, partant du simple constat que les électrons sont beaucoup  

moins lourds que les noyaux et que leur mouvement est beaucoup plus rapide, une première  

approximation prend en compte une évolution des électrons dans un potentiel créé par des  

atomes fixes [6]. La fonction d’onde nucléaire s’écrit: 

{|&~}	, A}� = {�|&~}�. {�(A})																																																																							(II.6) 

Les changements qu’apportent cette approximation à l’équation (II.4) est qu’il est maintenant 

possible de considérer que l’énergie cinétique des noyaux est nulle c’est-à-dire les noyaux 

sont fixes�� = 0		 à cause du mouvement rapide des électrons par rapport à celui des noyaux, 
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ce qui conduit à��� = �¨(�. Le problème passe donc d’une complexité à N électrons et M 

noyaux à une complexité à N électrons. Donc le nouvel Hamiltonien s’écrit comme suit : yz	 = 	�� +	��� +	���																																																																													(II.7) 

Malgré  les  simplifications  faites  dans  l’approximation  de  Born-Oppenheimer,  la 

résolution  de  cette  équation  reste  encore  extrêmement  pénible  en  raison  de  la  nouvelle  

fonction  d’onde  totale  qui  dépend  des  coordonnées  de  tous  les  électrons,  en  interaction  

mutuelle,  du  système.   C’est  pourquoi, Nous avons alors recours à une nouvelle 

approximation afin de réaliser une solution effective de l'équation de Schrödinger pour les 

matériaux réels. 

II.3.2 Approximations de Hartree et de Hartree-Fock 

II.3.2.1 Approximation de Hartree  

En 1928, Hartree [7] a proposé une méthode. Cette méthode est basée sur l’hypothèse 

d’électrons libres, elle suppose que chaque électron se déplace indépendamment dans un 

champ moyen crée par les autres  électrons et noyaux. 

De ce fait,  la  fonction  d’onde ψ à  Ne électrons  se  ramène  à  un  produit  de  n fonctions 

d’ondes{�(A�~~})	à un seul électron: {(A}) = ∏ {�(A�~~})��ª�                                                                          (II.8) 

 

Dans  ce  cas  chaque  électron  est  traité  individuellement et  l’équation  de Schrödinger 

devient: 

«− �	��	~~~~} + ���((A�,~~~} &)~~~~}+�¬|A�~~}, A~~}�®{�(A}) = �{�(A})                        (II.9) 

Avec ���((A�,~~~} &)~~~~} représente le potentiel externe d’interaction Coulombienne (attractive) entre 

l’électron  A�~~}  et les noyaux &~} et �¬|A�~~}, A~~}�  est  le  potentiel  d’Hartree qui détermine les 

fonctions d’ondes mono électroniques, issu  de l’interaction Coulombienne  répulsive entre  

un  électron de coordonnée A�~~}  plongé  dans  le  champ moyen des autres électrons de 

coordonnées A~~} [8]. 

- Dans cette approximation les corrélations sont négligées et les électrons sont considérés sans 

spin, donc  ces solutions de l’équation de Hartree violent le principe d’exclusion de Pauli, 

c'est-à-dire que les solutions ne sont pas antisymétriques par rapport à la permutation de deux 

électrons. Une des termes manquants est l'échange. Ce qui exige d’autres approximations qui 

vérifient ce critère d’antisymétrie. 
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- II.3.2.2 Approximation de Hartree-Fock: 

-  

En 1930, Fock [9] a montré que la fonction d’onde de Hartree viole le principe  d’exclusion 

de Pauli et la nature fermionique des électrons. la fonction d'onde à N électrons donc doit être 

antisymétrique, et elle est remplacé par déterminant de Slater [10] des fonctions d'onde mono 

électronique : 

{	(A�~~~}, A	~~~}, … . . A�~~~}) = �√�! ²
{�(A�~~~}) {	(A�~~~}) ⋯ {�(A�~~~}){�(A	~~~})⋮ {	(A	~~~})⋮ ⋯⋮ {�(A	~~~})⋮{�(A�~~~}) {	(A�~~~}) ⋯ {�(A�~~~})²                           (II.10) 

Ou : 

�√�!Est un facteur de normalisation  

{	Est la fonction d’onde d’un système de n électrons.  

L’équation de Schrödinger est résolue en insérant{(A})sous la forme du déterminant de Slater 

et l’Hamiltonien ŷ des quatre termes d’énergie ; ainsi nous obtenons : 

«− �	�	~~~~} + ���((A})+�¬(A}) + �.(A})®{�(A}) = �{�(A})																																				(II.11) 

Où ���((A})est le potentiel externe en  A},�¬(A})est le potentiel d’Hartree (défini dans la section 

précédente) et  �.(A})est le potentiel d’échange exprimé par : 

�.(A}) = −∫ ∑�·∗	(�})�·(�})�¹∗	(�})�¹(�})|�} �}»| �8A},                                                    (II.12) 

Cette méthode conduit à bonne résultats, notamment en physique moléculaire, mais elle 

donne toujours une bonne supérieure à l’énergie. Elle ne tient pas compte des effets de 

corrélations électroniques. Le traitement des systèmes étendus comme les solides, reste 

difficile. On peut l'améliorer en incluant des effets  de corrélation au-delà de l'approximation: 

c'est ce qu'on appelle l'interaction de configuration. Cette méthode conduit, en principe, à la 

fonction d'onde exacte mais elle est extrêmement couteuse car le nombre de configuration 

augmente très rapidement avec le nombre des électrons .elle ne peut donc traiter que des 

systèmes avec un peu d'électrons comme des petites molécules. Ces limitation ont été 

contournées en partie par la DFT, ou c'est à partir de la densité électronique, et non des 
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fonctions d’ondes, que l'équation de Schrödinger est résolu [11] .la méthode de Hartree -Fock 

reste malgré tout un point de repère indispensable. 

II.4 Théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) : 

La naissance de la théorie moderne de la fonctionnelle de la densité  vint avec la publication 

des deux articles de Hohenberg et Kohn en 1964  [12], et de Kohn et Sham en 1965 [13], qui 

fondèrent les bases de cette théorie. le but de la DFT est  déterminer les propriétés de l’état 

fondamental d’un système composé d’un nombre fixé d’électrons, en interaction avec les 

noyaux ponctuels, à l’aide de la seule connaissance de la densité  électronique   ¼(A}). Cette  

théorie de la DFT constitue une  théorie exacte des effets de corrélations électroniques. 

II.4.1 Théorèmes de Hohenberg-Kohn  

L’étude de Hohenberg et Kohn [12] prolonge La théorie de la fonctionnelle de la densité 

(DFT) proposé par thomas -Fermi. L’approche de Hohenberg et Kohn s'applique pour tout 

système à plusieurs particules en interaction évoluant dans un potentiel externe. Elle se base 

sur  deux théorèmes : 

II.4.1.1 Premier théorème  

Ce théorème montre que la densité électronique ρ(r) est la seule  fonction nécessaire pour 

obtenir toutes les propriétés électroniques d’un système quelconque. En d’autres termes, il 

existe d’une correspondance biunivoque entre la densité électronique de l’état fondamental  ¼�(A) et le potentiel externe ���((A) et donc entre  ¼½¾�¿(A) et la fonction d’onde de l’état 

fondamentalѱ½¾�¿. 

� = �[¼½¾�¿] = X¬Â[¼½¾�¿] + ∫���(A) ¼(A)�A                                        (II.13) 

Avec  

X¬Â[¼½¾�¿] + �[¼] + �[¼]                                                                          (II.14) 

Où :X¬Â¼½¾�¿ La fonctionnelle de Hohenberg et Kohn. 

�[¼]: L’énergie cinétique. 

�[¼]: L’interaction électron-électron. 
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Nous savons que la densité électronique de l’état fondamental est  suffisante pour obtenir 

toutes les propriétés de cet état mais comment savoir si  une densité quelconque est celle 

de l’état fondamental, Ceci est l’objet du  deuxième théorème de Hohenberg et Kohn. 

II.4.1.2 Deuxième théorème 

Le deuxième théorème de Hohenberg et Kohn définit une propriété importante  de la 

fonctionnelle de la densité. Ce théorème indique que l'énergie de  l'état  fondamental définit 

par la fonctionnelle  X¬Ã[¼(r})]  atteint sa valeur la plus basse, si la densité électronique 

correspond à la densité réelle de l'état fondamentale ¼�(r})[14]. 

�[¼�(r})] = >7D	�[¼(A})]																																																																																	(II.15) 

La fonctionnelle de l’énergie totale E est donné par : 

�[¼(A})] = X¬Ã[¼(A})] + ∫¼(A})���((A}) �8A}                                           (II.16) 

Avec  

X¬Ã[¼(A})] = �Å��[¼(A})] + ���[¼(A})]                                                    (II.17) 

Il  ne  reste  que  la  connaissance  des  expressions  des  deux  termes  de  la  fonctionnelle  

universelle de Hohenberg et Kohn C'est-à-dire, les fonctionnelles de l’énergie cinétique des 

électrons �Å��[¼(r})] et du potentiel d’interaction électron-électron ���[¼(r})]. 
II.4.2 Approche de Kohn-Sham 

Pour décrire la fonctionnelle précédente, Kohn et Sham ont montré que, pour tout  

système de N électrons en interaction, il existe un système de N électrons non interagissant  

soumis chacun à un potentiel extérieur effectif mais générant la même densité. Par 

conséquent, la fonctionnelle de l’énergie peut être exprimée par l’expression suivante: �[¼(A})] = ��[¼(A})] + �¬[¼(A})] + �.Æ[¼(A})] + ���([¼(A})]                 (II.18) 

Où : 

��[¼(r})] : L’énergie cinétique du système d’électrons sans interaction,  

�¬[¼(r})] : désigne le terme de Hartree. 

�.Æ[¼(r})]: Le terme qui introduit les effets d’échange et de corrélation,  
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VÈÉÊ[¼(r})] ∶Qui fait intervenir l’interaction coulombienne des électrons avec les noyaux et 

celle des noyaux entre eux. 

Les équations de Kohn et Sham sont les suivantes : 

- La première donne la définition du potentiel effectif dans lequel baignent les électrons : ��½½[¼(A})] = ���(	�8A} + ∫ Ë(�})|�} �}»|�8A} + �.Æ[¼(A})]																																										(II.19) 

Où le potentiel d’échange et corrélation est donné par la fonctionnelle dérivée : �.Æ[¼(A})] = ÌÍÎÏ[Ë(�})]ÌË(�})                                                                                  (II.20) 

 - La seconde utilise ce potentiel effectif dans les Ne équations de Schrödinger mono 

électroniques dans le but d’obtenir les ({� ): 
Ð− �	∇�~~~}	 + ��½½(A})Ñ{�(A}) = Ò�{�(A})																																																																	(II.21) 

-La troisième indique comment accéder à la densité à partir des Ne fonctions  d’onde mono-

électroniques : ¼(A}) = Ó |{�(A})|	Ô��ª� 																																																																																													(II.22) 

Ces trois équations du fait de leur interdépendance doivent être résolues de manière auto 

cohérente. 

II.4.3 Résolution des équations de Kohn-Sham 

La résolution de ces équations se fait de façon itérative : depuis une densité électronique de 

départ, on calcule ��½½(A}) avec l’équation (II.20) qui nous  permet de résoudre l’équation 

différentielle (II.19) pour{�, finalement cette solution  conduit à une nouvelle densité (II.21) 

par l’équation qui nous permet de calculer un  nouveau potentiel ��½½(A}) , etc. L’opération est 

ainsi répétée jusqu’à que  la  convergence comme il est indiqué à la figure (II.1). 
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Figure II.1. Schéma itératif de la procédure auto

de Kohn-Sham. 

Mais la fonctionnelle de l’énergie d’échange

diverses fonctionnelles d’échange

II.4 .4 Fonctionnelle d’échange

Ce terme ne peut pas être calculé  exactement sauf dans des rares cas simples et doit être 

approximé. Plusieurs approximations  sont alors possibles, et nous présentons ici les deux 

fonctionnelles utilisées principale

locale (LDA) et l’approximation du gradient  généralisé (GGA).

II.4.4.1  Approximation de la Densité Locale (LDA)

- L'approximation de la densité locale LDA (

l'approximation sur laquelle repose pratiquement toutes les approches actuellement 

employées.  

Elle a été proposée pour la première fois par Kohn et Sham [13

approximation était déjà présente dans les travaux de Thomas et Fermi. Ce

constitue l'approche la plus simple pour exprimer l'énergie d'échange et de corrélation. Elle 

énonce que la densité électronique d’un gaz d’électrons inhomogène est localement identique 

à celle d’un gaz uniforme (homogène) d’électrons de

L’énergie d’échange et de corrélation 

�.ÆÕÖ�[¼(A})] = ∫ ¼(A})Ò�ÅÕÖ�[¼(A
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Schéma itératif de la procédure auto-cohérente destiné à résoudre les équations 

Mais la fonctionnelle de l’énergie d’échange-corrélation ��Å[¼(r})]demeure inconnue. Ainsi, 

diverses fonctionnelles d’échange-corrélation ont été envisagées. 

.4 Fonctionnelle d’échange-corrélation 

Ce terme ne peut pas être calculé  exactement sauf dans des rares cas simples et doit être 

approximé. Plusieurs approximations  sont alors possibles, et nous présentons ici les deux 

fonctionnelles utilisées principalement  durant cette étude: l’approximation de la densité 

locale (LDA) et l’approximation du gradient  généralisé (GGA). 

II.4.4.1  Approximation de la Densité Locale (LDA) 

L'approximation de la densité locale LDA (Local Density Approximation) [15

oximation sur laquelle repose pratiquement toutes les approches actuellement 

emière fois par Kohn et Sham [13], mais la philosophie de cette 

approximation était déjà présente dans les travaux de Thomas et Fermi. Ce

constitue l'approche la plus simple pour exprimer l'énergie d'échange et de corrélation. Elle 

énonce que la densité électronique d’un gaz d’électrons inhomogène est localement identique 

à celle d’un gaz uniforme (homogène) d’électrons de même densité. 

L’énergie d’échange et de corrélation �.ÆÕÖ�[¼(A})]s’exprime alors: 

[ (A})] �8A}                                                             
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cohérente destiné à résoudre les équations 

demeure inconnue. Ainsi, 

Ce terme ne peut pas être calculé  exactement sauf dans des rares cas simples et doit être 

approximé. Plusieurs approximations  sont alors possibles, et nous présentons ici les deux 

ment  durant cette étude: l’approximation de la densité 

Local Density Approximation) [15] est 

oximation sur laquelle repose pratiquement toutes les approches actuellement 

], mais la philosophie de cette 

approximation était déjà présente dans les travaux de Thomas et Fermi. Cette approximation  

constitue l'approche la plus simple pour exprimer l'énergie d'échange et de corrélation. Elle 

énonce que la densité électronique d’un gaz d’électrons inhomogène est localement identique 

 (II.23) 
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Où : la fonction	Ò�ÅÕÖ�[¼(A})]  désigne l'énergie d'échange-corrélation d'un gaz d'électrons 

homogène de densité ρ(r). 
A partir de Ò�ÅÕÖ�[¼(A})], le potentiel d’échange-corrélation ��ÅÕÖ�(A}) peut être obtenu d’une 

façon variationnelle selon l’équation : 

��ÅÕÖ�(A}) = Ì(Ë(�})ØÙÚÛÜ�[Ë(�})])ÌË(�}) 																																																																																							(II.24) 

  L’approximation de la densité locale suppose que la fonctionnelleÒ�ÅÕÖ�[¼(A})]est purement 

locale et correspond àla somme de deux énergies: l’énergie de corrélationÒ�ÕÖ�[¼(A})]qui peut 

être calculée avec plusieurs paramétrisations,et l’énergie d’échangeÒÅÕÖ�[¼(A})]qui peut être 

calculée par la fonctionnelle d’énergie d’échange formulée par Dirac [16]. Ò�ÅÕÖ�[¼(A})] = Ò�ÕÖ�[¼(A})] + ÒÅÕÖ�[¼(A})]                                                        (II.25) 

- Il existe d’autres paramétrisations pour l’énergie de corrélation d’un gaz d’électrons 

homogène dont celles de Kohn et Sham, Hedin et Lundqvist [17] et Perdew et Wang [18]. 

- Notons dans le cas de spin LDA/LSDA(LSDA : Local Spin Density Approximation),  on 

obtient [19,14] : 

 

- �.ÆÕÝÖ�[¼↑(A}), ¼↓(A})] = ∫ ¼(A})Ò�ÅÕÝÖ�[¼↑(A}), ¼↓(A})] �8A}                            (II.26) 

- II.4.4.2 Approximation du Gradient Généralisé (GGA) 

- L'approximation  GGA (Generalized gradient approximation) [20,21], parfois aussi 

appelées méthodes non locales, ont été développées de manière à prendre en compte la  

variation de la densité en exprimant les énergies d'échanges et de corrélation en fonction 

de la densité mais également de son gradient (c'est-à dire sa dérivée première|∇¼(A})|), 
afin de tenir compte la non homogénéité de la densité du gaz d'électrons [22]. De manière 

générale, l'énergie d'échange-corrélation est définie dans l'approximation GGA comme : 

- �.Æàà�[¼(A})] = ∫ ¼(A})Ò�Åàà�[¼(A}), |∇¼(A})|] �8A}→                                              (II.27) 

-  

- IL semble important de signaler que, la GGA représente, par rapport à LDA, une 

amélioration dans la description des liaisons chimiques (longueurs, angles, énergies de 

liaisons etc). Plusieurs paramétrisations sont adoptees pour la GGA comme GGA-PBE et 

GGA-WC. 

- II.4.4.2.1 Approximation GGA-PBE  

-         c'est une formulation simple d'une approximation de gradient généralisé pour l'énergie 

d'échange et de corrélation des électrons a été proposée par Perdew, Burke et Ernzerhof(PBE) 



Chapitre II                                                                   Notions théoriques et méthodes de calcul 

28 

 

[23].Cette approximation fournit une réponse linéaire correcte du gaz d'électrons uniforme, 

mais sa performance numérique reste insuffisante et conduit à des erreurs dans la prédiction 

des données thermochimiques des systèmes moléculaires ainsi que  les énergies atomiques. 

- II.4.4.2.2Approximation GGA-WC 

Récemment, Z. Wu et R.E. Cohen (WC) [24] ont proposé une nouvelle approximation GGA 

de la fonctionnelle d’énergie-échange. 

Elle a apporté une amélioration significative dans le calcul des paramètres structuraux des 

solides, son calcul est efficace et ne contient pas de paramètre ajustable. 

 

II.4.4.3 Approche correctif : Potentiel de Becke et Johnson modifié mBJ 

- il a été constaté que les approximations LDA et GGA sous-estiment la valeur l’énergie de 

gap  comparée à celle expérimentale. Cette sous-estimation peut allez jusqu’au 50%.  

- Dans le but d’avoir des résultats proches de celle trouvés expérimentalement. Une 

nouvelle  version du potentiel d’échange, proposée initialement par Becke et Johnson 

[25], modifié mbj  ou aussi potentiel TB :Tran-Blaha, Cette nouvelle a été récemment 

publiée par Tran et Blaha  [18] . Il s’agit du potentiel mbj « modified Becke Johnson 

Potentiel » (dit aussi le potentiel TB : Tran-Blaha) Elle a été implémentée de manière 

cohérente ou self consistent dans le code ab initio Wien2K [26]. Cette nouvelle version du 

potentiel d’échange est basée sur la méthode des  ondes planes augmentées linéarisées à 

potentiel totale et de l’orbitale (FP-(L) APW+Lo) pour résoudre les équations Kohn Sham 

pour les systèmes périodiques. 

- Le potentiel BJ modifié (mbj) proposé par Tran et Blaha sous la forme suivante : 

��,â'�ã = ä��,â��(A}) + (3ä − 2) �fæ ��	æ		(ç(�})Ëç(�})                                                    (II.28) 

Où :  

 -C est un nombre fractionnaire réel, 

- - L’indice è est la notion de spin.  

- - ¼(A}): est la densité électronique. 

- ¼(A}) =é ê{�,â(A})ê																																																																																														�ç
�ª� (II.29) 

- - Y(A}) : est la densité de l’énergie cinétique. 

- Y(A}) = �	Ó ∇	{�,â(A})∗�ç�ª� ∇	{�,â(A}) 																																																																							(II.30) 

- - ��,â��(A}) : est le potentiel de Becke-Roussel (BR) [27]. 

-  
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- ��,â��(A}) = 	− �ëç(�}) p1 − � �ç(�}) − �	 !â(A})� �ç(�})q  																																											(II.31) 

- II.5 La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) 

       La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) est l’une des méthodes 

les plus précises  pour calculs les  structures électroniques pour la résolution des  équations de 

la DFT. 

- Cette méthode, a été développée par Andersen [28], est fondamentalement une modification 

de la méthode des ondes planes augmentées (APW) développée par Slater [29-30]. 

- Donc avant d’exposer le Principe de LAPW, nous allons revoir les différents aspects de la 

méthode APW. 

- II.5.1  Méthode des ondes planes augmentées (APW)  

En 1937, Slater [29] proposa comme base, les fonctions d’ondes planes augmentées  (APW: 

Augmented Plane Wave) pour résoudre l’équation de Schrödinger à un seul électron,  cette 

dernière correspond à l’équation de Kohn et Sham basée sur la DFT.  

 En fait, les  électrons  sont  considérés loin  des  noyaux et seront donc plus  en  moins   

libres,  et peuvent  être décrits  par des  ondes  planes. Inversement,  à  proximité  des noyaux,  

les électrons sont fortement liés à ces derniers, leur comportement est comparable à celui d'un 

atome libre et d’une manière efficace ils peuvent être décrits par des fonctions de type 

atomique. 

Slater considère que l’espace est devisé en deux types de régions, figure (II.2), la région du 

cœur (interne) et la région interstitielle. 

i. Une région interne composée de sphères qui ne se chevauchent pas, centrées sur les 

sites atomiques, appelées sphères Muffin-Tin de rayon Rmt à l’intérieur où le potentiel 

est à symétrie sphérique et les fonctions d’ondes sont des fonctions radiales. 

 ii.          une région interstitielle, elle représente l’espace inoccupé par les sphères Muffin-Tin. 

Dans cette région, le potentiel est supposé constant et les fonctions d’ondes sont des ondes 

planes. 

-  
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Figure II.2 . Répartition des cellules atomiques unitaires en sphères muffin&'(
Ainsi la fonction d’onde est de la forme :

ì í(r}) = �√îé �à��(ï~~}ðe~~})ñ~}à Aí(A}) = ∑ �ò'óò(A})ôò'(A})ò'
 

Avec : &'(: Représente le rayon de sphère MT,õ : le volume de la cellule unitaire.�àet�ò' : les coefficients de développement en harmonique sphériques

 Les vecteurs K~~}  et G~~}  sont respectivement le vecteur d’onde dans la zone de Brillouin 

irréductible (IBZ) et le vecteur de réseau réciproque.

La fonction óò(A}) est une solution de l’équation de Schrödinger pour la partie radiale qui 

s’écrit sous la forme : 

÷− ¿�¿�}� + ò(òð�)�}� + �(r}) − �òø A
Où  

�ò : L’énergie de linéarisation.

�(r}) : Le potentiel Muffin-Tin.

Le paramètre de coupure (cut-

contrôler la convergence de cet ensemble de base, dont 

sphérique dans la cellule unitaireet
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. Répartition des cellules atomiques unitaires en sphères muffin

'((I) et en une région interstitielle (II). 

Ainsi la fonction d’onde est de la forme : 

A} ù &'((}) A} ú &'( û(II.32) 

Représente le rayon de sphère MT, 

unitaire. 

développement en harmonique sphériquesôò'.

sont respectivement le vecteur d’onde dans la zone de Brillouin 

irréductible (IBZ) et le vecteur de réseau réciproque. 

est une solution de l’équation de Schrödinger pour la partie radiale qui 

ø Aóò(A}) = 0																																																		(II.33) 

: L’énergie de linéarisation. 

Tin. 

-off parameter)&'(. d'g�pris entre les valeurs 6 et 9

contrôler la convergence de cet ensemble de base, dont &'( est le plus petit rayon atomique 

sphérique dans la cellule unitaireetd'g� est la magnitude du plus large vecteur d’onde 

es et méthodes de calcul 

. Répartition des cellules atomiques unitaires en sphères muffin-tin S  de rayon  

. 

sont respectivement le vecteur d’onde dans la zone de Brillouin 

est une solution de l’équation de Schrödinger pour la partie radiale qui 

 

pris entre les valeurs 6 et 9, permet de 

est le plus petit rayon atomique 

est la magnitude du plus large vecteur d’onde d~} dans 
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la  première  zone  de  Brillouin  irréductible,I} est  le vecteur du réseau réciproque etA}est la 

position à l’intérieur des sphères (S). 

      - Si le potentiel est constant, les ondes planes sont des solutions de l’équation de 

Schrödinger. 

-Quand le potentiel est sphérique les fonctions radiales sont des solutions. 

Pour assurer la continuité de la fonction φ(r)à la surface de la sphère MT, les coefficients �ò'  

doivent être développés en fonction des coefficients �àdes ondes planes existantes dans les 

régions interstitielles. Ainsi, après quelques calculs algébriques [31], nous trouvons que : 

				�ò' = =f�ü√îýü(�þ�)∑ �àà �ò	|ê�~~} + I}ê&'(�ôò'∗ |�~~} + I}�																																												(II.34) 

La valeur de óò(&'()  peut devenir nulle à la surface de la sphère MT entrainant une 

séparation des fonctions radiales par rapport aux fonctions d’ondes planes. Ceci est un 

problème qui représente l’inconvénient majeur de la méthode APW. Pour surmonter ce 

problème l’approximation des ondes planes augmentées linéarisées (LAPW) est apparu. 

II.5.2 Méthode des ondes planes augmentées linéarisées (LAPW)  

Dans  la  méthode LAPW les fonctions de base à l’intérieur de la sphère sont des 

combinaisons linéaires des fonctions radiales óò(A})ôò'(A}) et leurs dérivés óò� (A})ôò'(A})  par 

rapport à l’énergie. Les fonctions óò(A})sont définies comme dans la méthode (APW) et la 

fonctionóò� (A})ôò'(A}) doit satisfaire la condition suivante : 

÷− ¿�¿�}� + ò(òð�)�}� + �(r}) − �òø Aóò� (A}) = Aóò(A})                                                  (II.35) 

Dans le cas non relativiste, ces fonctions radiales óò(A}) et óò� (A})  assurent, à la surface de la  

sphère MT, la continuité avec les ondes planes de l’extérieur. Les fonctions d’onde ainsi  

augmentées deviennent les fonctions de base (LAPW) de la méthode FP-LAPW : 

í(r}) = ì �√îé �à��(à}ðÂ~~})�}à A} ù &'(∑ ��ò'óò(A}) + �ò'óò� (A})�ôò'(A})A} ú &'(ò' 																																												û(II.36) 

Où : les coefficients �ò'et �ò'  correspondant à la fonction óò(A}) et óò� (A}) respectivement. 

Les �ò sont fixées, ceci permet la détermination des moments angulaires de coupure (cut-off) H'g� et celui des ondes planes utilisées I'g� . 
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La méthode LAPW a pour but d’obtenir des énergies de bande  précises au voisinage des 

énergies de linéarisation  �ò [32], ceci n’est pas toujours possible, comme c’est le cas des 

métaux de transition [33-34] et les matériaux ayant des orbitales 4f  [35-36]. 

Pour pouvoir remédier cette situation, Singh [37] a modifié cette approche en ajoutant des 

orbitales locales à la base sans augmenter l’énergie de cut-off des ondes planes. 

- II.5.3  Méthode (APW + Lo)  

- La méthode des ondes planes augmentées linéarisées + orbitales locales (APW+LO), est 

introduite par Singh [37-38] dans le but de fournir une bonne description des états du semi-

cœur. Une orbital locale est définie pour un l et un m donnés et également pour un atome 

donné, elle est nulle partout sauf dans la sphère muffin tin, elle est définie par : 

- í(r}) = �∑ ��ò'óò(A}) + �ò'óò� (A})�ôò'(A})A} ú &'(ò' 0																					A} ù &'( û                                 (II.37) 

- Dans  cette  méthode,  l’augmentation  est  similaire  à  celle  du  schéma  de  l’APW, mais 

chaque fonction d’onde radiale óò(A}) est calculée à une énergie de linéarisation donnée �ò.    
Vu la condition de continuité, les  fonctions  APW  et  les orbitales locales sont continués au  

bord des sphères, mais pas leurs dérivées, les orbitales locales sont évaluées à une énergie 

fixe, les deux coefficients �ò'  et �ò'  sont déterminés par normalisation et en utilisant la 

condition pour laquelle l’orbitale locale vaut zéro à la limite de la sphère S. Il a été montré que 

cette méthode mène à une convergence plus rapide en termes de nombre d’ondes planes. 

- II.5.4 Principe de la méthode FP-LAPW 

- Dans la méthode des ondes planes augmentées linéarisées à potentiel total (Full Potential 

Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW)  aucune approximation n’est faite pour la 

forme du potentiel ni de la densité de charge. Ils sont plutôt développés en des 

harmoniques du réseau à l’intérieur de chaque sphère atomique, et en des séries de 

Fourrier dans les régions interstitielles. Ce qui est à l’origine du nom « Full-Potentiel ». 

Cette méthode assure donc la continuité du potentiel à la surface de la sphère MT et le 

développe sous la forme suivante [39] :  

- �(r}) = �Ó �ò'(	r})ô�'(r})à	H′7DYéA7�:A	��	H�N	ℎèA�ò'∑ �ÂÂ ��Ãñ~}→	à	H′�!YéA7�:A	��	H�N	ℎèA� û                               (II.38) 

-  

- De même : 
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- ¼(r}) = �Ó ¼ò'(	r})ô�'(r})									à	H,7DYéA7�:A	��	H�	N	ℎèA�		ò'∑ ¼ÂÂ ��Ãñ~}→																							à	H,�!YéA7�:A	��	H�	N	ℎèA�	 û                    (II.39) 

L’introduction d’un potentiel continue à la surface de la sphère muffin-tin permet à la 

méthode FP-LAPW d’être caractérisé par la notion de full potentiel de même elle prend en 

considération la dépendance angulaire dans tout l’espace. 

II.6 Code de calcul 

Le code WIEN2k est un programme de calcul de la structure électronique des solides dans le 

cadre de la Théorie de la Fonctionnelle de la Densité (DFT) basé sur la méthode FP-LAPW. 

Il a été développé par P. Blaha, K. Schwarz, G. Madsen, D. Kvasnicka et J. Luitz [40] 

(Vienna University of Technology, Austria). 

Ce code a été formé de plusieurs programmes indépendants  qui sont liés par C. Shell Script : 

-  

NN : C’est un programme qui donne les distances entre les plus proches voisins, qui aide à 

déterminer le rayon atomique de la sphère. 

LSTART  : Un programme qui génère les densités atomiques et  détermine comment les 

différentes orbitales sont traitées dans le calcul de la structure de bandes, comme des états du 

cœur avec ou sans orbitales locales.   

SYMMETRY  : Il génère les opérations de symétrie du groupe spatial, détermine le groupe 

ponctuel des sites atomiques individuels, génère l’expansion LM pour les harmoniques du 

réseau et détermine les matrices de rotation locale.    

KGEN  : Il génère une maille k dans la zone de Brillouin.   

DSTART : Il génère une densité de départ pour le cycle SCF par la superposition des densités 

atomiques générées dans LSTART.   

Alors un cycle auto-cohérent est initialisé et répété jusqu'à ce que le critère de convergence 

soit vérifié. Ce cycle s’inscrit dans les étapes suivantes : 

- LAPW0  : Génère le potentiel à partir de la densité.   

- LAPW1  : Calcul les bandes de valence, les valeurs propres et les vecteurs propres.  

- LAPW2  : Calcul les densités de valence.    
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- LCORE  : Calcul les états du cœur et les densités.    

- MIXER  : Mélange la densité d’entrée et de sortie.   

La plus importante étape dans le calcul est l’initialisation. Un bon calcul qui donne un bon 

résultat nécessite un choix judicieux des paramètres de calcul 

(&'( . d'g� ,I'g�, H'g��Yd�¾��( ). Ces paramètres jouent un rôle important dans le calcul 

notamment dans la précision et le temps de calcul. Une fois l’auto-cohérence atteinte, il est 

possible de calculer les différentes propriétés du solide. 

���.��)� : le cut-off des fonctions d’ondes qui limite le nombre des vecteurs du réseau 

réciproque qui entre dans le développement des fonctions d’ondes de Kohn-Sham sur les 

fonctions de la base LAPW, donc il limite la taille de la matrice de l’Hamiltonien. 

	��)�: Le cut-off dans l’espace réciproque qui limite le nombre d’ondes planes utilisées dans 

le développement de la densité de charge et le potentiel dans la région interstitielle. 

��)�: limite le nombre des harmoniques du réseau utilisé pour le développement de la densité 

de charge et le potentiel dans les sphères muffin-tin. 

���: Le rayon de la sphère muffin-tin. 

	�^���� : Le nombre de points spéciaux (de haute symétrie) dans la zone irréductible de 

Brillouin utilisés pour l’intégration par la méthode des tétraèdres. 

El: l’énergie de linéarisation. 

Les différents processus de calcul sont illustrés sur le diagramme de la figure. II.3 
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Figure II.3.Organigramme des programmes du code Wien2k. 
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III.1 Introduction 

Les composés semi-conducteurs II-VI tel que CaX(X=S,Se,Te) du groupe IIA-VIA 

cristallisent dans la structure Rocksalt (NaCl) [1] et CdX du  groupe IIB-VIA cristallisent 

dans la structure Zinc blende dans les conditions normales [2], ils sont caractérisés par une 

bande interdite large, les rendant très utilisés dans les dispositifs optoélectroniques de haute 

performance comme les diodes organiques électroluminescentes. Grâce à leur ionicité élevée, 

ils sont considérés comme de bons candidats pour le couplage électro-optique et 

électromécanique [3,4]. 

Dans ce chapitre on va commencer par un rappel sur la théorie des alliages ternaires, puis on 

présente le détail des calculs réalisé. Enfin, on entame  l’analyse et l’interprétation, des 

résultats obtenus des propriétés structurales, électroniques et élastiques des binaires ��
	(
 =, �, ��)et ��
	(
 = , �, ��) et de leur ternaire	���.�����.	�
	(
 = , �, ��). 
III.2 Théorie des alliages 

III.2.1 Définition d’un alliage 

- Un alliage est un mélange homogène de deux ou plusieurs matériaux, avec le développement 

des techniques modernes telles que la croissance cristalline et la purification des semi-

conducteurs, il a été réalisé plusieurs alliages binaires, ternaires et d’autres[5].L'utilisation de 

ces derniers dans le domaine de la microélectronique et de l'optoélectronique a suscité 

l’intérêt de beaucoup de chercheurs pour étudier et fabriquer ce type de matériaux, parmi eux 

les  alliages semi-conducteurs II-VI [6]. 

 

III.2.2 Classification des alliages 

Les alliages sont classés suivant le nombre des constituants [7], ils peuvent être des binaires, 

des ternaires ou autres. 

III.2.2.1 Alliage binaire 

Un alliage binaire est de la forme AB [5], A (premier composant) et B (deuxième 

composant). Les deux alliages binaires de l’étude sont : ��
	 et ��
(
 = , �, ��) 
III.2.2.2 Alliage ternaire  
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Lorsque les éléments binaires de types AC et BC sont associés, on obtient un alliage 

ternaire. L’alliage formé peut être soit : Un alliage ternaire anionique����� � ouun alliage 

ternaire cationique	���� � . 
Ces derniers alliages sont caractérisés par le coefficient stœchiométrique !	qui par son 

ajustement permet d’obtenir de nouvelles propriétés physiques.  

Dans ce mémoire, le ternaire cationique étudié est		���.�����.	�
	(
 = , �, ��). 
III.2.3 Expressions des propriétés physiques des alliages de types	Z�+Q �?. 

Dans un alliage semi-conducteur supposé uniforme, l’ajustement de la composition ! produit 

des effets de fluctuations, et plusieurs paramètres  physiques vont être représentés par une 

simple interpolation analytique de ces propriétés [8]. 

- Pour l’alliage	���� ��  , la  propriété  physique X(!)peut  être  trouvée par une simple 

interpolation analytique des propriétés de ses  composés binaires	��et 	��	[9]. 

- X�(!)étant la valeur moyenne de sa propriété physique et s’écrit: 

- X�(!)���� �C = !X�Æ + (1 − !)X�Æ																																																					(III.1)  

Avec :   X(!) = X�(!) + M!(1 − !)																																																							(III.2) 

Avec, 

	X	: La  propriété physique cherchée. 

	!  : Fraction moléculaire (paramètre stœchiométrique). 

M	: Le paramètre de courbure appelé paramètre de désordre (bowing). 

III.2.3.1 Le paramètre de maille des alliages ternaires 

A partir des travaux expérimentaux, la constante du réseau du ternaire obéit à la loi de Vegard 

à l’exception de certains alliages où de très petites déviations sont observées [10]. 

La constante du réseau « a » est une moyenne pondérée linéairement en fonction de x sur les 

constantes du réseau des composés binaires AC et BC qui forment l'alliage. 

a(!) = !��Æð(1 − !)��Æ                                              (III.3) 

Où : 

a(x) : La constante du réseau de l'alliage. 
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��Æ,	��Æ: Les constantes du réseau des composés binaires AC et BC respectivement. 

III.2.3.2 Le gap énergétique des alliages ternaires 

En général, le gap énergétique Eg (!) de l'alliage ternaire est donné par : 

��(!) = !��Æ + (1 − !)��Æ + M!(1 − !)																		(III.4)  

Avec : 

	��Æ	: Le gap du composé AC 

��Æ : Le gap du composé BC 

b : Etant le paramètre de courbure (bowing).  

III.3 Détails de calcul  

Dans ce travail, nous avons effectué des calculs en utilisant la méthode des ondes planes 

augmentées linéarisées à potentiel total (FP-LAPW) [11] dans le cadre de la théorie de la 

densité (DFT) [12] implémentée dans le code WIEN2K [13]. Le potentiel d’échange et de 

corrélation est traité en utilisant l’approximation du gradient généralisé GGA (WC) 

développée par ZWu et R.E.Cohen [14], en plus, du potentiel  de Becke –Johnson modifié par 

Tran-Blaha (mbj)[15] utilisé pour améliorer les valeurs des gaps énergétiques. 

Dans la méthode (FP-LAPW), l'espace est divisé en deux régions : une région constituée de 

sphères qui ne se chevauchent pas entourant les sites atomiques (sphères muffin-tin), de 

rayons &��; et une région interstitielle située entre les sphères. Les fonctions de base, les 

densités électroniques et les potentiels sont développés différemment dans ces deux régions. a 

l’intérieur des sphères, en combinaison harmoniques sphériques jusqu’à un moment 

angulaireH��. = 10, et en série de Fourier dans la région interstitielle avec un rayon de 

coupure (cuttof) &�� .�'g� = 8	(où &�� est le plus petit rayon de la sphère MT et �'g� est la 

norme du plus grand vecteur d’onde utilisé pour le développement en ondes planes des 

fonctions propres).La valeur du rayon de  muffin tin a été fixée à 2.2, 2.5, 2.1,2.3 et 2.5u.a 

pour les différents atomes Ca, Cd , S, Se et Te respectivement. 

Dans nos calculs, nous avons traité les états 	��: [ Z[ ] (4 N		)	, Cd : [Kr]  4d105s2,  : []S ] 	(3N	3		=) , Se :[Ar](3d104S24p4), Te :[Kr ] (4d105s25p4) comme étant des états de 

valence. L’énergie qui sépare les états de valence des états de cœur, a été choisie égale 

à−6	&� . 
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La grille choisie est de dimension 10 × 10 × 10 ce qui correspond à un nombre total de 1000d-points. 

III.3.1 Conception des cellules unitaires 

Avant de commencer les calculs des différentes propriétés, la conception  des cellules 

unitaires des composés binaires CaX, CdX(X=S,Se,Te) et de leurs alliages ternaires 	������ �
  (X=S,Se,Te) est nécessaire. 

Le composé binaire initial ��
  a été modélisé dans sa phase de type ZnS (B3) (groupe 

d'espace n°216,	X − 43�) avec son paramètre de réseau expérimental [16]. 

Les cellules unitaires des alliages ont été obtenues pour la concentration x=0.75 en remplaçant 

un et trois atomes de Cd avec des atomes de Ca, respectivement. Dans ce cas, chacune des 

structures cristallines résultantes est un réseau cubique à huit atomes (groupe d'espace 

n°221, L�3��).Le composé ��
a une structure NaCl (groupe d'espace n°225,	X�3��) et 

celle-ci est modélisée en remplaçant les quatre atomes de Cd par des atomes de Ca. 

III.4 Résultats et discussions. 

III.4.1 Etude des composés binaires 

Le but de l’étude des propriétés des composés binaires est une contribution et une vérification 

des résultats déjà trouvés. 

Pour cela on va commencer par la vérification de l’étude de la stabilité de phase de nos 

composés puis de leurs propriétés structurales, électroniques et enfin élastiques. 

III.4.1.1 Etude de la stabilité de phase 

D’après une recherche bibliographique menée sur les composés	��
(
 = , �, �� ), 

et	��
(
 = , �, ��), il a été évoqué une phase rocksalt pour le premier type de composés, 

et une phase Zinc blendepour le deuxième type de composés. 

Pour cette raison, notre contribution sera de faire l’étude de chacun des deux composés dans 

les deux phases citées pour confirmer la phase de stabilité de chaque composé.. 

 Par la suite, les différentes propriétés de chaque composé seront étudiées dans sa phase la 

plus stable. 
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D’après les courbes illustrées aux figures

binaires	��
(
 = , �, ��)et

phase sont en bon accord avec les , �, ��	)	est stable dans la structure Z

structure rocksalt. 

(a)                         

 

Figure.III.1.  La variation de l’énergie totale en fonction du volume 

de	��
(
: , �, ��),		calculée par l’approximation
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D’après les courbes illustrées aux figures (III.1 et III.2), on remarque que pour les )et��
(
 = , �, ��) les résultats de l’étude de la 

t en bon accord avec les informations théoriques, c’est-à-

est stable dans la structure Zinc Blende et le ��
(
 = , �, ��

                                                                   (b)   

 

(c) 

La variation de l’énergie totale en fonction du volume 

calculée par l’approximation GGA(WC): (a)S, (b) 
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on remarque que pour les 

les résultats de l’étude de la stabilité de 

-dire le		��
(
 =��	) est stable dans la 

 

 

La variation de l’énergie totale en fonction du volume 

(b) Se, (c) Te. 
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(a)                                                                    

Figure.III.2.  La variation de l’énergie totale en fonction du volume 

de	��
(
: , �, ��),		calculée par l’approximation
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                                                                   (b)

 

(c) 

La variation de l’énergie totale en fonction du volume 

calculée par l’approximation GGA(WC): (a)pour S, (b) 
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(b) 

La variation de l’énergie totale en fonction du volume 

(b) Se, (c) Te. 
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III.4.1.2 Propriétés structurales 

Le calcul des propriétés structurales est une étape importante pour développer le calcul des 

propriétés électroniques et élastiques, qui en fait dépendent du paramètre cristallin optimisé. 

Pour cela nous avons effectué un calcul auto cohérent de l’énergie totale  (Self Consistent 

Field SCF) pour différentes valeurs du paramètre du réseau prises au voisinage du paramètre 

expérimental. Ces calculs ont été effectués par le processus d'optimisation du volume en 

utilisant  la méthode GGA-WC.  

Pour déterminer les valeurs structurales à l’équilibre, à savoir le paramètre de maille a0, le 

module de compressibilité B et sa dérivée B'; nous ajustons les courbes obtenues à l’aide de 

l’équation d’état de Murnaghan [17] dont l’expression est : 

�(�) = �� + ����  ��!»|�!» �� p "	#!q� �!» + ��!»
"	#! − ��!» �$																																									(III.5) 

E,V�, ��et 	��' sont respectivement : l’énergie totale, le volume à l’équilibre, le module de 

compressibilité et sa dérivée.     

Le module de compressibilité est exprimé par: 

- �� = � ��Í�#�                                                                                              (III.6) 

Ces paramètres à l'équilibre sont donnés par le minimum de la courbe		�(�) qui représente la 

variation de l'énergie totale en fonction du volume pour les différents compos��
(
 =, �, ��), ��
(
 = , �, ��) dans les phases rocksalt et la phase Zinc blende 

respectivement. Les résultats de ces courbes sont illustrés dans la figure (III.1 et III.2). 

Les valeurs du paramètre de réseau, du module de compressibilité et de sa dérivée dans la 

phase rocksalt (NaCl) et la phase zinc blende  sont reportés dans les tableaux (III.1), (III.2) et 

sont comparés à d’autres données expérimentales et théoriques. 

-  

- Tableau III.1. Paramètre de réseau)* , module de compressibilité +* et sa 

dérivée+*, pour les composés binaires	��
(
 = , �, ��)par l’approximation  GGA-

WC  dans la phase rocksalt. 

-  



Chapitre III                                                                                              Résultats et discussions 
 

46 

 

a:Référence[18],b :Référence[19],c :Référence[20],d : Référence[21], e :Référence[22] ,f: Référence[19]. 

 

Tableau III.2. Paramètre du réseau	a�, module de compressibilité B�et sa dérivée B�′ pour les 

composés binaires  CdX(X = S, Se, Te)par l’approximation  GGA-WC  dans la phase Zinc 

Blende. 

 

Composés  Méthodes a0 (A°) B0 (GPa) B0′   

CaS Nos calculs GGA-WC 5.6358 61.6951 4.4212   

Autres calculs  5.720a 

 
   57.42b     4.1c   

  5.717b     65.2c -   

  5.598c      57d -   

       

Exp  5.689c 64c 4.2c   

 

CaSe 

       

Nos calculs GGA-WC    5.8716      52.7733      5.1354   

Autres calculs     5.968b 

 
     48.75b 

 

-   

   5.829c 56.2c
 4.1c   

  5.963e  47.38e 3.4e   

       

 

 

 

       

Exp  5.916c 51c 4.2c   

 	   	 	 	
CaTe Nos calculs GGA-WC    6.2981    40.3480      4.4040   

Autres calculs  
 

   6.396e  
 

    39.60e 
 

3.8e 

 
  

     6.396f  
 

    39.60f 

 
    4.2f 

 
  

     6.231c 45.4c
      4.2c 

 
  

        

Exp  6.348c 41.8c 4.3c   
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g: Référence [23],  h : Référence [24], i: Référence [25],  j : Référence [26]. 

 

Pour valider nos résultats, on les a comparées avec d’autres résultats expérimentaux et 

théoriques. Les valeurs du paramètre de maille et du module de compressibilité trouvées par 

Composés  Méthodes a0 (A°) B0 (GPa) B0′   

CdS Nos calculs GGA-WC 5.8559 63.3438 4.8629   

Autres calculs  5.94h 

 

 

55.8h 4.3h   

  5.81i 

 
72.42i 

 
4.31i 

 
  

  5.81j 63.15j       -   

       

Exp  5.82g 62g -   

 

CdSe 

       

Nos calculs GGA-WC 6.1087 54.7111 4.2360   

Autres calculs  
6.07j 
 

 

54.41j 
 

 

-   

   6.05i 65.12i 4.20i   

       

 

 

 

       

Exp  6.05g 53g -   

 	   	 	 	
CdTe Nos calculs GGA-WC 6.5043 41.0828 6.9900   

Autres calculs  
 

6.50j 
 

 

43.05j 
 

        - 

 
  

  
6.62h 
 

 

39h 
 

 

4.6h 
 

  

  6.48i 
 

48.94i 

 
4.47i 
 

 

  

        

Exp  6.48g 45.5g -   
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l’approximation GGA(WC) sont légèrement sous

expérimentales, mais sont proches aux autres valeurs théoriques.

 

III.4.1.3   Propriétés électroniques

III.4.1.3.1 Les structures des bandes 

Les propriétés électroniques des semi

électroniques, décrite par la relation qui lie l’énergie de la particule à son vecteur d’onde k 

c’est à dire E= E(k) [27]. 

Dans cette section, nous avons effectué le calcul des structures de bandes 

électroniques des composés ��

(Zinc Blende) respectivement, 

La figure (III.1) montre les structures de bandes  des composés , �, ��)dans leurs phases de stabilité, où les structures de bandes ont été calculées suivant 

les directions de haute symétrie dans la zone de Brillouin irréductible e

l’approximation GGA-WC ainsi que l’approximation m
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l’approximation GGA(WC) sont légèrement sous-estimés par rapport aux valeurs 

proches aux autres valeurs théoriques. 

III.4.1.3   Propriétés électroniques 

III.4.1.3.1 Les structures des bandes  

Les propriétés électroniques des semi-conducteurs proviennent de leurs structures 

la relation qui lie l’énergie de la particule à son vecteur d’onde k 

section, nous avons effectué le calcul des structures de bandes ��
et��
(
 = , �, ��)dans leurs phase B1 (rocksalt) et B3 

respectivement, en utilisant les paramètres du réseau optimisés précédemment

La figure (III.1) montre les structures de bandes  des composés 

dans leurs phases de stabilité, où les structures de bandes ont été calculées suivant 

les directions de haute symétrie dans la zone de Brillouin irréductible e

WC ainsi que l’approximation mbj. 

                                                                             (a) 
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estimés par rapport aux valeurs 

conducteurs proviennent de leurs structures 

la relation qui lie l’énergie de la particule à son vecteur d’onde k 

section, nous avons effectué le calcul des structures de bandes 

phase B1 (rocksalt) et B3 

en utilisant les paramètres du réseau optimisés précédemment. 

La figure (III.1) montre les structures de bandes  des composés ��
 et��
(
 =
dans leurs phases de stabilité, où les structures de bandes ont été calculées suivant 

les directions de haute symétrie dans la zone de Brillouin irréductible en utilisant 
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Chapitre III                                                                                              Résultats et discus

49 

                                                                    (b) 

(a) 
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Figure III.3. La structure de bande des composés 

rocksalt et zinc blende respectivement, 

D’après la figure (III.3), on remarque que les profils des courbes sont similaires pour les 

deux approximations, la différence apparait au niveau des valeurs numériques des gaps. 

Pour les  composés CaX(X=S,Se,Te), on observe que l’énergie maximale de la bande de 

valence se situe au point Γ et l’

ces  composés possèdent un gap indirect suivant la direction 

Les  composés CdX (X=S, Se,Te

conduction et le maximum de 

Brillouin (point Γ). 

Les valeurs des gaps d'énergies obtenues par les deux approximations sont groupées 

dans le tableau (III.3). 
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(b) 

La structure de bande des composés ��
	et ��
(
 = , �
rocksalt et zinc blende respectivement, avec les approximations : (a) GGA-

), on remarque que les profils des courbes sont similaires pour les 

deux approximations, la différence apparait au niveau des valeurs numériques des gaps. 

Pour les  composés CaX(X=S,Se,Te), on observe que l’énergie maximale de la bande de 

Γ et l’énergie minimale de la bande de conduction au point X, donc 

ces  composés possèdent un gap indirect suivant la direction Γ⟶X. 

, Se,Te) possèdent un gap direct car le minimum de la bande de 

conduction et le maximum de la bande de valence se  situent au centre de la zone de 

Les valeurs des gaps d'énergies obtenues par les deux approximations sont groupées 
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�, ��)	dans la phase 

WC et (b) mBj. 

), on remarque que les profils des courbes sont similaires pour les 

deux approximations, la différence apparait au niveau des valeurs numériques des gaps.  

Pour les  composés CaX(X=S,Se,Te), on observe que l’énergie maximale de la bande de 

énergie minimale de la bande de conduction au point X, donc 

) possèdent un gap direct car le minimum de la bande de 

la bande de valence se  situent au centre de la zone de 

Les valeurs des gaps d'énergies obtenues par les deux approximations sont groupées 



Chapitre III                                                                                              Résultats et discussions 
 

51 

 

 

Tableau III.3 . Les Valeurs des gaps d’énergies indirects et directs des composés ��
 et ��
(
 = , �, ��) par les deux approximations : GGA-WC et mBj dans la phase rocksalt et 

Zinc blende respectivement. 

Composé Les gaps énergétiques (eV) 

Nos calculs Exp Autre calculs 

WC-GGA mBJ (v → v) (v → 
) (v → v) (v → 
) 
CaS - 

 

2.182 - 

 

3.318 

 

3.5q 2.39k, 3.18k, 1.53m, 

3.2n. 

CaSe - 1.898 - 2.801 3.85r 2.1k, 2.08k, 2.81k 

CaTe - 1.382 - 2.019 4.07s 2.23k,1.57k,1.53O, 

2.89m, 1.35p 

CdS 0.941 - 2.645 - 2.55t 1.11t, 1.34L 

CdSe 

CdTe 

 

0.407 

0.581 

- 

- 

1.932 

1.735 

- 

- 

1.90t 

1.92t 

0.48t, 0.73L 

0.62t, 0.88L 

K: Référence[19], L : Référence[25],   m : Référence [28],n : Référence[29],o : Référence [30],   
p : Référence [31], q : Référence[32], r: Référence[33],s : Référence[34], t: Référence[35]. 

 

Les valeurs des gaps énergétiques pour ��
 et ��
(
 = , �, ��)	 obtenues par 

l’approximation  GGA sont sous-estimées par rapport à ceux de l’expérience.  

Cependant, une nette amélioration des gaps et une meilleure concordance avec l’expérience 

et avec d’autres calculs est observée en utilisant l’approximation mBj 

III.4.1.3.2 Densité d’états  

Dans la  physique du solide, la densité d'états électroniques ou DOS, définit le nombre 

d'états électroniques possédant une énergie donnée dans le matériau considéré. 
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La nature des structures de bandes, 

partielles des composés	��

la phase Zinc blende en utilisant les approximations

Les figures (III.4-III.21), illustrent les densités d’états totales et partielles obtenues pour les 

composés CaX et CdX(X=S, Se, Te), o

les deux approximations sont similaires

de  la  densité  d’états  projetée  sur  des  orbitales  atomiques  de  chaque composé 

s, p).  Le niveau de l’énergie de Fermi est p

(a)                  

Figure III.4 La densité d’état totale du 

l’approximation
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de bandes, est trouvée après le calcul des densités d’états ��
	dans la phase rocksaltet des composés��
(

la phase Zinc blende en utilisant les approximations GGA(WC) et mBj. 

), illustrent les densités d’états totales et partielles obtenues pour les 

et CdX(X=S, Se, Te), on remarque que l’allure des courbes obtenues avec 

les deux approximations sont similaires, les densités d’états partielles sont  déduites  á  partir  

de  la  densité  d’états  projetée  sur  des  orbitales  atomiques  de  chaque composé 

’énergie de Fermi est pris comme origine des énergies.

                                                           (b) 

La densité d’état totale du �� dans la structure rocksalt en utilisant 

l’approximation : (a) WC-GGA et (b) mBJ. 
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l des densités d’états totales et 
 = , �, ��)	dans 

), illustrent les densités d’états totales et partielles obtenues pour les 

n remarque que l’allure des courbes obtenues avec 

les densités d’états partielles sont  déduites  á  partir  

de  la  densité  d’états  projetée  sur  des  orbitales  atomiques  de  chaque composé (les  états  

ris comme origine des énergies. 

 

dans la structure rocksalt en utilisant 
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(a)                                                 

Figure III.5.  La densité d’état totale du 

utilisant l’approximation

 

(a)                                                                     

 

Figure III.6.  La densité d’état totale du 

utilisant l’approximation
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                                                (b) 

La densité d’état totale du �� dans la structure rocksalt, l’atome

utilisant l’approximation : (a) WC-GGA et (b) mBJ. 

                                                                    (b) 

La densité d’état totale du �� dans la structure rocksalt, l’atome

utilisant l’approximation : (a) WC-GGA  et (b) mBJ. 
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dans la structure rocksalt, l’atome « ��	»  en 

 

dans la structure rocksalt, l’atome « »  en 
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Figure III.7.  La densité d’état totale du 

l’approximation

 

(a)                                                            

Figure III.8.  La densité d’état totale du 

utilisant l’approximation
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(a)                                                   (b) 

La densité d’état totale du ��e dans la structure rocksalt en utilisant 

l’approximation : (a) WC-GGA et (b) mBJ. 

                                                           (b) 

La densité d’état totale du ��� dans la structure rocksalt, l’atome

utilisant l’approximation : (a) WC-GGA et (b) mBJ. 
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dans la structure rocksalt en utilisant 

 

dans la structure rocksalt, l’atome « ��	»  en 
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(a)                                                                

Figure III.9.  La densité d’état totale du 

utilisant l’approximation

(a)                                                          

Figure III.10.  La densité d’état totale du 

l’approximation
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                                                               (b)

La densité d’état totale du ��� dans la structure rocksalt, l’atome

utilisant l’approximation : (a) WC-GGA  et (b) mBJ. 

                                                         (b) 

La densité d’état totale du ���� dans la structure rocksalt en utilisant 

l’approximation : (a) WC-GGA et (b) mBJ. 

 

Chapitre III                                                                                              Résultats et discussions 

 

(b) 

dans la structure rocksalt, l’atome « �»  en 

 

dans la structure rocksalt en utilisant 
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Figure III.11.  La densité d’état totale du 

utilisant l’approximation

 

(

Figure III.12.  La densité d’état totale du 

utilisant l’approximation : (a) 
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La densité d’état totale du ���� dans la structure rocksalt, l’atome

utilisant l’approximation : (a) WC-GGA  et (b) mBJ. 

(a)                                                  (b) 

La densité d’état totale du ���� dans la structure rocksalt, l’atome

(a) WC-GGA  et (b) mBJ. 
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dans la structure rocksalt, l’atome « ��»  en 

 

dans la structure rocksalt, l’atome « ��»  en 
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-                            (a)                                                        (b)

- Figure III.13.  La densité d’état totale du 

utilisant l’approximation

-  

-                   (a)                                                            (b)

- Figure III.14.  La densité d’état totale du 

- , l’atome « ��»  en utilisant l’approximation
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(a)                                                        (b)

La densité d’état totale du �� dans la structure Zinc Blende

utilisant l’approximation : (a) WC-GGA et (b) mBJ

(a)                                                            (b) 

La densité d’état totale du �� dans la structure 

»  en utilisant l’approximation : (a) WC-GGA  
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(a)                                                        (b) 

dans la structure Zinc Blende en 

mBJ. 

 

dans la structure Zinc Blende 

  et (b) mBJ. 
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-                    (a)                                                                       (b)

- Figure III.15.  La densité d’état totale du 

- , l’atome « »  en utilisant l’approximation

-  

(a)                                                         

Figure III.16.  La densité d’état totale du 

l’approximation
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(a)                                                                       (b)

La densité d’état totale du �� dans la structure 

»  en utilisant l’approximation : (a) WC-GGA  

                                                        (b) 

La densité d’état totale du ��� dans la structure Zinc Blende en utilisant 

l’approximation : (a) WC-GGA et (b) mBJ. 
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(a)                                                                       (b) 

dans la structure Zinc Blende 

  et (b) mbj. 

 

dans la structure Zinc Blende en utilisant 



Chapitre III                                                                                              Résultats et discus
 

 

(a) 

- Figure III.17.  La densité d’état totale du 

- , l’atome « ��»  en utilisant l’approximation

(a)                                                            

 

- Figure III.18.  La densité d’état totale du 

- , l’atome « �»  en utilisant l’approximation
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                                                 (b)

 

La densité d’état totale du ��� dans la structure 

»  en utilisant l’approximation : (a) WC-GGA

                                                           (b) 

La densité d’état totale du ��� dans la structure Zinc Blende

»  en utilisant l’approximation : (a) WC-GGA  et (b) mbj
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(b) 

dans la structure Zinc Blende 

GGA  et (b) mbj. 

 

Zinc Blende 

mbj. 
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(a)                                                                

Figure III.19.  La densité d’état totale du 

l’approximation

(a)

Figure III.20.  La densité d’état totale du 

en utilisant l’approximation
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                                                               (b) 

La densité d’état totale du ���� dans la structure Zinc Blende en utilisant 

l’approximation : (a) WC-GGA et (b) mbj. 

)                                                (b) 

La densité d’état totale du ��� dans la structure Zinc Blende, l’atome

en utilisant l’approximation : (a) WC-GGA  et (b) mbj. 

 

Chapitre III                                                                                              Résultats et discussions 

 

dans la structure Zinc Blende en utilisant 

 

 

dans la structure Zinc Blende, l’atome « ��»  
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(a)                                                            

Figure III.21.  La densité d’état totale du 

en utilisant l’approximation

D’après les figures précédentes nous soulignons l’existence de deux régions au

niveau  de  Fermi  et  une  au-dessus  de  ce  niveau. 

Pour le semi-conducteur CaX et CdX  la première région de 

états s de X(X=S,Se,Te) ;la structure qui suit de

(X=S,Se,Te) avec une négligeable contribution d’ét

de 0→15 est dominée par les états s et p de X(X=S,Se,Te) et une faible contribution des états 

s et p de Ca et Cd.  

III.4.2 Composés ternaires

III.4. 2.1 Détails de calcul  

 Les calculs sont effectués avec les mêmes paramètres utilisés 

(rayon&��, moment angulaire

Le nombre de points spéciaux dans la zone réduite de Brillouin es

L’approximation GGA(WC), 

corrélation. Notre alliage ternaire a
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                                                           (b) 

La densité d’état totale du ��� dans la structure Zinc Blende, l’atome

en utilisant l’approximation : (a) WC-GGA  et (b) mbj. 

D’après les figures précédentes nous soulignons l’existence de deux régions au

dessus  de  ce  niveau.  

conducteur CaX et CdX  la première région de -15→-10 est dominée par les 

états s de X(X=S,Se,Te) ;la structure qui suit de-5→0 est dominée par les états p de X 

(X=S,Se,Te) avec une négligeable contribution d’états s et p de Ca et Cd; la dernière structure 

15 est dominée par les états s et p de X(X=S,Se,Te) et une faible contribution des états 

III.4.2 Composés ternaires 

Les calculs sont effectués avec les mêmes paramètres utilisés pour les composés binaires 

, moment angulaire6'g�, rayon de coupure 	&���'g� et l’énergie totale….etc.

Le nombre de points spéciaux dans la zone réduite de Brillouin est pris égal à

, a été utilisée pour exprimer le potentiel d’échange et de 

corrélation. Notre alliage ternaire a été modélisé par des super-cellules répétées de huit 
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dans la structure Zinc Blende, l’atome « ��»  

 

D’après les figures précédentes nous soulignons l’existence de deux régions au-dessous  du  

10 est dominée par les 

0 est dominée par les états p de X 

la dernière structure 

15 est dominée par les états s et p de X(X=S,Se,Te) et une faible contribution des états 

es composés binaires 

et l’énergie totale….etc.). 

t pris égal à1000 . 

pour exprimer le potentiel d’échange et de 

cellules répétées de huit 
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atomes occupant les positions

(0, 0, 0.5) ; (0, 0.5, 0) et (0.5, 0
III.4.2.2Etude de la stabilité de phase

En consultant les courbes obtenues de l

par l’approximation GGA(WC) 

on remarque que l’alliage  ��
rocksalt (NaCl). 

Pour cette raison, les propriétés structurales, électroniques et élastiques vont 

dans la phase rocksalt. 

III.4.2.3 Propriétés structurales 

La structure cristalline des alliages ternaires 

la concentration 0.75. Pour cela le calcul de l’énergie totale est obtenu à partir 

du volume par l’optimisation de l’équation d’état de

paramètre  de  maille et  le module de compressi

 

(a)            
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atomes occupant les positions :(0, 0, 0); (0.5, 0.5, 0); (0.5, 0, 0.5); (0, 0.5, 00,	0). 

Etude de la stabilité de phase 

les courbes obtenues de la variation de l'énergie totale en fonction du volume 

WC) dans la phase rocksalt et la phase Zinc Blende ���.�����.	�
(, �, ��)  présente une stabilité dans la phase 

Pour cette raison, les propriétés structurales, électroniques et élastiques vont 

III.4.2.3 Propriétés structurales  

La structure cristalline des alliages ternaires ������ �
(
 = , �, ��)a été modélisée pour 

. Pour cela le calcul de l’énergie totale est obtenu à partir 

du volume par l’optimisation de l’équation d’état de Birch-Murnaghan[36]

le module de compressibilité.. 

                                                                     (b)
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0.5); (0.5, 0.5, 0.5); 

a variation de l'énergie totale en fonction du volume 

et la phase Zinc Blende de notre alliage, 

présente une stabilité dans la phase 

Pour cette raison, les propriétés structurales, électroniques et élastiques vont être étudiées 

)a été modélisée pour 

. Pour cela le calcul de l’énergie totale est obtenu à partir de la variation 

], afin  d’obtenir  le  

 

(b) 
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Figure III.22. La variation de l’énergie totale en fonction du volume , �, ��) calculée par l’approximation

Les valeurs des propriétés structurales obtenues sont groupées dans

 

 Tableau III.4.Le paramètre du réseau  

l’alliage���.�����.	�
(
 = 

 

Composés  

  

 

 

 

0.75 

Ca0.75Cd0.25S 

 

Ca0.75Cd0.25Se 

 

Ca0.75Cd0.25Te 

 

Chapitre III                                                                                              Résultats et discus

63 

 

             (c) 

La variation de l’énergie totale en fonction du volume de	��
calculée par l’approximation GGA(WC): (a)pour S, (b) Se, (c) Te

Les valeurs des propriétés structurales obtenues sont groupées dans le tableau (III.4).

Le paramètre du réseau  �� et le module de compressibilité  , �, ��)dans la phase rocksalt par l’approximation 

 a (GPa) B (GPa) B′0 (GPa)

     

   5.5848 

 

     65.4780 

 

    4.3896

   5.8220 

 

     55.3567 
 

     4.4223

   6.2539 
 

     50.8170 
 

    6.3551
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���.�����.	�
(
 =
(b) Se, (c) Te. 

le tableau (III.4). 

et le module de compressibilité  ��  pour 

dans la phase rocksalt par l’approximation GGA(WC). 

(GPa)   

   

4.3896 

 

  

4.4223 
 

  

6.3551 
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Les valeurs des modules de compressibilité trouvées montrent que  l’alliage 

plus dur que les alliages���.��
On note qu’il n’y a aucun travail

 

III.4.2.3 Propriétés électroniques

III.4.2.3.1 Structures de bandes

L’étude de la structure électronique des alliages reste une étude fondamentale qui aide à 

spécifier les propriétés optiques ainsi que le domaine d’application.

Le calcul des structures de bandes de l’alliage 

utilisant les approximations GGA(WC)

Les courbes obtenues pour chaque alliage par les deux approximations 

rocksaltsont illustrées dans les figures (

(a)                                                                             

Figure III.23.  La structure de bande

l’approximation: (a) 
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Les valeurs des modules de compressibilité trouvées montrent que  l’alliage 

�����.	��.et���.�����.	���. 
aucun travail réalisé sur ces alliages pour comparer nos résultats.

III.4.2.3 Propriétés électroniques 

III.4.2.3.1 Structures de bandes 

la structure électronique des alliages reste une étude fondamentale qui aide à 

spécifier les propriétés optiques ainsi que le domaine d’application. 

Le calcul des structures de bandes de l’alliage ���.�����.	�
(
 = , �,
GGA(WC) et mBj avec les paramètres de réseau optimisés.

Les courbes obtenues pour chaque alliage par les deux approximations 

sont illustrées dans les figures (III.23-III.25). 

                                                                            (b)

La structure de bande de 	���.�����.	�		dans la phase rocksalt

’approximation: (a) GGA(WC), (b) mBj 

Chapitre III                                                                                              Résultats et discussions 

Les valeurs des modules de compressibilité trouvées montrent que  l’alliage ���.�����.	� est 

sur ces alliages pour comparer nos résultats. 

la structure électronique des alliages reste une étude fondamentale qui aide à 

, ��)est effectué en 

j avec les paramètres de réseau optimisés. 

Les courbes obtenues pour chaque alliage par les deux approximations dans la phase 

 

(b) 

rocksalt en utilisant                                                           
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(a)                                                                                     

Figure III.24.  La structure de bande de

l’approximation: (a) 

 

(a)                                                                   

Figure III.25.  La structure de bande de

l’approximation: (a) 
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La structure de bande de		���.�����.	��		dans la phase rocksalt en utilisant                                                           

l’approximation: (a) GGA(WC), (b) mBj 

                                                                  (b) 

La structure de bande de		���.�����.	���		dans la phase rocksalt en utilisant                                                           

l’approximation: (a) GGA(WC), (b) mBj 
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                                                                                    (b) 

dans la phase rocksalt en utilisant                                                           

 

dans la phase rocksalt en utilisant                                                           
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Ces figures, montrent que les alliages sont à gaps 

de valence et le minimum de la bande de conduction se situent au même poin

 

III.4.2.3.2. Densité d’états  

 

 

 

(a)                                                                

Figure III.26.  La densité d’état totale du

l’approximation
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que les alliages sont à gaps directs c’est à dire le maximum de la bande 

de valence et le minimum de la bande de conduction se situent au même poin

                                                               (b) 

La densité d’état totale du���.�����.	�dans la structure rocksalt

l’approximation : (a) GGA(WC), (b) mBj 
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c’est à dire le maximum de la bande 

de valence et le minimum de la bande de conduction se situent au même point  v. 

 

dans la structure rocksalten utilisant 
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(a) 

Figure III.27. La densité d’état partielle du

l’atome « ��	»en utilisant l’approximation

 

(a)

Figure III.28. La densité d’état partielle du

l’atome « ��	»en utilisant l’approximation
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                                                            (b) 

La densité d’état partielle du���.�����.	�dans la structure rocksalt 

»en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) 

)                                                         (b) 

La densité d’état partielle du���.�����.	�dans la structure rocksalt 

»en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) 
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dans la structure rocksalt 

), (b) mBj 

 

dans la structure rocksalt 

), (b) mBj 
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(a)                                                                  

Figure III.29.  La densité d’état 

l’atome « 	»en 

(a)                                                                                

Figure III.30.  La densité d’état totale du

l’approximation
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                                                                 (b) 

La densité d’état partielle du���.�����.	�dans la structure rocksalt

en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) 

 

                                                                               (b)

La densité d’état totale du���.�����.	��dans la structure rocksalt en utilisant 

l’approximation : (a) GGA(WC), (b) mbj 
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dans la structure rocksalt, 

), (b) mBj. 

 

(b) 

dans la structure rocksalt en utilisant 
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(a) 

Figure III.31.  La densité d’état 

l’atome « ��	»en utilisant l’approximation

(a) 

Figure III.32.  La densité d’état 

l’atome « ��	»en utilisant l’approximation
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                                                          (b) 

La densité d’état partielle du���.�����.	��	dans la structure rocksalt

en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) mB

                                                         (b) 

La densité d’état partielle du ���.�����.	��dans la structure rocksalt

en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) 
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dans la structure rocksalt, 

(b) mBj. 

 

dans la structure rocksalt, 

), (b) mBj. 
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(a)                                                                  

Figure III.33.  La densité d’état 

l’atome « �	»en utilisant l’approximation

(a

Figure III.34.  La densité d’état totale du

l’approximation
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                                                                 (b) 

La densité d’état partielle du���.�����.	��dans la structure rocksalt

en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) 

a)                                                                (b)

La densité d’état totale du���.�����.	���	dans la structure rocksalt

l’approximation : (a) GGA(WC), (b) mBj. 
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dans la structure rocksalt, 

), (b) mBj. 

 

(b) 

rocksalt en utilisant 



Chapitre III                                                                                              Résultats et discus
 

 

(a)                                                                        

Figure III.35.  La densité d’état 

l’atome « ��	»en utilisant l’approximation

(a)                                                                        

Figure III.36.  La densité d’état partielle du

l’atome « ��»en utilisant l’approximation
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                                                                       (b)

La densité d’état partielle du���.�����.	��� dans la structure rocksalt

en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) 

 

                                                                       (b) 

La densité d’état partielle du���.�����.	���dans la structure rocksalt, 

»en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) 
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(b) 

dans la structure rocksalt, 

), (b) mbj. 

 

dans la structure rocksalt, 

), (b) mBj. 
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(a)                                                                    

Figure III.37.  La densité d’état partielle du

l’atome « ��»en utilisant l’approximation

 

Pour les alliages	���.�����.	�

par les états s de S, Se,et Te, la 

une faible contribution des états p de Cd,  l

états s et p de S,Se, Te et Cd, et une faible contribution  des états s et p  de Ca.

III.4.2.3.3.1 Les gaps directs de

Les résultats des gaps énergétiques 

sont indiqués dans le tableau (III.5)
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                                                                   (b) 

 

La densité d’état partielle du���.�����.	���dans la structure rocksalt, 

»en utilisant l’approximation : (a) GGA(WC), (b) 


(
 = , �, ��) ,   la première région de -15

la région de -5→0 est dominée par les états  p de S,Se et Te ,et 

ontribution des états p de Cd,  la dernière structure de 0→15 est do

et Cd, et une faible contribution  des états s et p  de Ca.

III.4.2.3.3.1 Les gaps directs de l’alliage	/0*.(V/2*.@V1(1 = 3, 34, 54) 
gaps énergétiques trouvés par les deux approximations 

(III.5). 
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dans la structure rocksalt, 

), (b) mBj. 

15→-10 est dominée 

0 est dominée par les états  p de S,Se et Te ,et 

→15 est dominée par les 

et Cd, et une faible contribution  des états s et p  de Ca. 

)
approximations GGA(WC) et mBj 
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Tableau III.5 .  Les gaps directs de l’alliage	���.�����.	�
(
 = , �, ��)par les deux 

approximations GGA(WC) et mbj. 

 

Composé Les gaps énergétiques (eV) 

Nos calculs Exp  Autre calculs   

WC-GGA mBJ (v → v)  (v → v)  

0.25  

 

  

 

 

 

  

Ca0.75Cd0.75S 0.389 - 1.952 - -  -   

Ca0.75Cd0.75Se 0.000 - 1.003 - -  -  

 

Ca0.75Cd0.75Te 0.0002 - 0.000 - -  - 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

On note qu’il n’y a aucun résultat expérimental ni théorique se rapportant à ces alliages dans 

la littérature pour qu’on puisse faire une comparaison avec nos résultats. 

Les résultats trouvés par l’approximation mbj sont nettement élevés par rapport à ceux trouvés 

par l’approximation WC-GGA. 

Nos alliages sont à gap direct, et on remarque que les valeurs des gaps de l’alliage 	���.�����.	�
(
 = ) sont supérieures à celles trouvées pourl’alliage	���.�����.	�� et 	���.�����.	���. 
III.4.3 Propriétés élastiques 

III.4.3.1 Rappel théoriques sur Les constants élastiques 

Les matériaux à structure cristalline cubique possèdent trois constants élastiques 

indépendants: C11, C12 et C44décrivant les propriétés mécaniques. 

• La constante C11 définit la mesure de la résistance à la déformation produite par 

une contrainte suivant les directions <100>, on parle d’élasticité de la longueur.   
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• La constante C44 est la mesure de la résistance à la déformation dans le cas d’une 

contrainte de cisaillement suivant les diagonales, on a une élasticité de la forme.   

• La constante C12 n’a pas d’interprétation physique directe, mais sa combinaison 

linéaire avec les constantes C11et C44permet le calcul du module de 

compressibilité B, celui du cisaillement G et le facteur d’anisotropie de Zener A. 

Donc, un ensemble de trois équations est nécessaire pour déterminer les trois constantes : 

-La première équation donne le module de compressibilité B, lié aux constantes élastiques par 

la formule suivante [37]: 

 � = p?QQ + @?Q@T q                                                        (III.7) 

-La seconde consiste à choisir une contrainte de sorte que le volume de la cellule unitaire soit 

conservé (déformation tétragonale): 

?QQ − ?Q@																																																																												(III.8) 

-Le dernier type de déformation est une distorsion rhomboédrique, donnée par : 

?QQ + @?Q@ + 4?FF                                                  (III.9) 

Les critères de stabilité mécanique des cristaux cubiques [38] sont: 

-Les constantes élastiques sont positives et prennent les écritures suivantes : 

?QQ − ?Q@ ù 0;?QQ + @?Q@ ù 0		;?QQ ù 0	;?FF ù 0 

-Le module de compressibilité satisfait à la condition?Q@ ú � ú ?QQ, et par conséquent nos 

composés sont considérés stables. 

- À partir de ces constantes élastiques, on peut calculer: le module de compressibilité (B), le 

module de cisaillement (G) et le facteur d’anisotropie de Zener (A)…ect. [39], qui est définit 

pour décrire le comportement élastique d’un matériau dans le cadre de l’approximation de 

Voigt [40] et de l’approximation de Reuss [36] : 

- -Le module de compressibilité B est la résistance à la déformation du volume, il estime ainsi 

la réponse élastique d’un matériau à une pression hydrostatique externe. il est défini par la 

relation (III.7). 

- -Le module de cisaillement G est la résistance à la déformation produite par une contrainte de 
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cisaillement appliquée suivant la direction <110>. Dans le cas de la symétrie cubique ce 

module est défini par la relation suivante: 

� = Q@ p-QQ -Q@ðT-FFV + V.FF(.QQ .Q@)F.FFðT(.QQ .Q@)q                                            (III.10) 

-Les modules de cisaillement de Reuss (GR) et de Voigt (GV) sont considérés comme les 

limites inférieures et supérieures du module de cisaillement G, respectivement, et sont 

exprimés comme suit : 

GR=
V.FF(.QQ .Q@)F.FFðT(.QQ .Q@)                                                                          (III.11) 

Gv=
-QQ -Q@ðT-FFV                                                                               (III.12) 

-Le module de cisaillement de Hill (GH) est la moyenne arithmétique des valeurs de Reuss et 

Voigt : 

GH=
/0ð/1@                                                                                       (III.13) 

-Le module de Young (E) et le coefficient de Poisson (s) sont donnés par : 

E=
23/4T+ð/4			                                                                                      (III.14) 

5 = Q@ − 6R+                                                                                    (III.15) 

-Le facteur d’anisotropie de Zener A définit la constante de cisaillement dans le cas isotrope. Z = @?FF?QQ ?Q@                                                                                 (III.16) 

Quand le facteur A est égal à l’unité, on parle d’une isotropie parfaite, si A est inférieure ou 

supérieure à l’unité le cristal est anisotrope. 

 

III.4.3.2Détails de calcul 

Les constantes élastiques de nos composés sont calculées à pression nulle, en utilisant la 

méthode de Charpin implantée dans le code Wien2k [13], avec  l’approximation GGA(WC). 

       On rappelle que les propriétés élastiques sont étudiées avec les mêmes paramètres utilisés 

dans l’étude des propriétés structurales et électroniques (rayon&��, moment angulaire6'g�, 

rayon de coupure &���'g� , l’énergie totale et le nombre de points dans la zone de Brillouin. 
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III.4.3.3 Résultats et discussion 

Les valeurs des constantes élastiques  et des différents  modules calculés et de celles 

disponibles dans la littérature sont groupées dans le tableau (III.6) et  (III.7). 

Tableau III.6 .Constantes élastiques, module de compressibilité B de l’alliage	������ � 

pour les concentrations 0, ,0.75 et 1.0. 

a : Référence[41], b : Référence[23],   d : Référence[42], g : Référence[43] ;h : Référence [44], i : Référence 

[20], j : Référence[30],k: Référence[45]. 

Composés  C11 (GPa) C12 (GPa) C44 (GPa) B (GPa)   

0 Nos calculs 58.933 42.868 37.765 47.150 

Exp -  - - 62b 

Autres calculs 67.6a 46.3a 
 

29.5a 56.8a 

 75.2d 55d - - 

 

    

0.75	 Nos calculs 57.114 22.503 22.815 31.684 

Exp - - - - 

Autres calculs -	 - - -	
1 Nos calculs 109.982 6.298 49.623 39.140 

Exp - - - 64g, 

52.6h 

56.3h 

52.4 h 

Autres calculs 108.2i 32.01i 
 

36.08i 
 

57.42i 
 

 135j 
 

 20j
 

 
38j

 
 

 57j 
 

 202.35k 72.42k  67.45k 115.67 k 
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Tableau III.7 .Constantes élastiques, module de compressibilité B de 

l’alliage������ ��		pour les concentrations 0, 0.75 et 1.0. 

a :Référence[41], b :Référence[23],  d :Référence[42],g : Référence [43] , L:Référence[18],  
m :Référence [46],  n:Référence [47], O :Référence [48].  

 

 

 

 

 

Composés  C11 (GPa) C12 (GPa) C44 (GPa) B (GPa)   

0 Nos calculs   53.075 37.376 29.500 41.844 

Exp -  - - 53b 

Autres calculs   55.4a 
65.0d 

37.7a 
49d 

 

18.9a 45.2a 

    

0.75	 Nos calculs 50.157 19.595 17.366 27.865 

Exp - - - - 

Autres calculs -	 - - -	
1 Nos calculs 72.760 15.769 21.462 33.382 

Exp - - - 51g 

 

Autres calculs 112.6 L 
 

22L 
 

 

34.4 L 
 

 

52.3L 
 

 97.59m 
 

 

26.88m 
 

 

29.12m 
 
 

50.76n 
 

 

 135.06O 28.38O 57.96O 63.94O 
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Tableau III.8 .Constantes élastiques, module de compressibilité B de l’alliage		������ ��� 
pour les concentrations 0,0.75 et 1.0. 

a :Référence[41], b :Référence[23],  c :Référence [50], e :Référence [25], f :Référence[51] 
g: Référence [43],  L :Référence[18],O : Référence[48],  p :Référence [49]. 

 

 

 

 

Composés  C11 (GPa) C12 (GPa) C44 (GPa) B (GPa)   

0 Nos calculs 44.646 24.837 32.291 30.659 

Exp 53.5c 36.8c 19.9c 45.5b 

Autres calculs   53.2a 
 
  68.1e 
 
53.2f 

23.2a 
 
39.3e 
 
36.0f 

 

13.0a 
 
22.1e 
 
31.8f 

33.8a 
 
41.7f 
 

- 

 

    

0.75	 Nos calculs    38.772 13.846 9.742 20.635 

Exp -       -      -      - 

Autres calculs -	       -      -      -	
1 Nos calculs    55.930 12.663 14.737 25.991 

Exp -       -      - 42 g 

 

Autres calculs     92.9 L 
 

18.4 L 
 

36.64 L 
 

43.26L 
 

     38p 
 

   13.6 p 
 

      23.7p 
 

       21.7 p 
 

     117.9O 17.09O 
 

      54.8O 
 

     50.69O 
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Tableau III.9 .Le facteur d’anisotropie A, le module de Young (E), le coefficient de Poisson 

(s), les modules de cisaillement de Reuss (GR),de Voigt (GV) et Hill (GH) de 

l’alliage������ �
(
 = , �, ��)pour les concentrations 0,0.75 et 1.0. 

 

D’après les résultats du tableau (III.6), pour les composés binaires, on constate que les valeurs 

calculées des constantes élastiques Cij, des modules de compressibilité B sont proches à celles 

citées dans la littérature. 

Nos composés binaires et ternaires ont des constants élastiques positifs, et vérifient les 

écritures suivantes : 

��� − ��	 ù 0;��� + 2��	 ù 0;��� ù 0	 et  �== ù 0	; A,E,è,Gv ,GR ,GHù 0 

Alors  ils sont mécaniquement stables. 

 Aussi  le module de compressibilité obéit à la condition��	 ú � ú ���ce qui montre que 

notre alliage est élastiquement stable. 

La valeur de la constante ���est supérieure  à celles des constantes��	et�==, alors l’alliage 

présente une importante résistance au changement de la longueur qu’à la résistance au 

changement de la forme et du volume. 

 Composés A 
 

 E 5 Gv GR GH B/GH 

0 CdS 3.916 57.055 0.298 26.516 17.431 21.973 2.145 

CdSe 3.278 48.065 0.308 21.299 15.433 18.366 2.278 

CdTe 2.915 51.375 0.220 23.804 18.282 21.043 1.456 

0.75	 Ca0.75Cd0.25S 1.094 53.599 0.218 22.024 21.981 22.002 1.440 

Ca0.75Cd0.25Se 0.956 43.776 0.238 17.682 17.674 17.678 1.576 

Ca0.75Cd0.25Te 0.660 29.107 0.264 11.742 11.271 11.506 1.793 

1 CaS 0.911 107.380 0.042 51.542 51.436 51.489 0.760 

CaSe 0.702 59.507 0.202 25.105 24.366 24.735 1.349 

CaTe 0.633 43.298 0.222 18.152 17.271 17.711 1.467 
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Pour les binaires Ca
(
 = , �, ��)	, Cd
(
 = , �, ��)  le facteur d’anisotropie est 

différent de l’unité, donc ils sont anisotropes, pour les ternaires 	���.�����.	�
(
 =, �, ��), ils ont une anisotropie presque égale à l’unité, donc ils sont à isotropie parfaite. 

Enfin, Le module de cisaillement de Hill (GH) et le module de Young (E) peuvent être 

considérés comme des indicateurs de rigidité, dans notre cas ces derniers ont des valeurs 

importantes, alors nos matériaux sont rigides. 

Nos alliages ont un facteur B/GH<1,75 , on déduit qu’ils  sont ductibles. 

Il faut noter que pour l’alliage	���.�����.	�
(
 = , �, ��), aucun travail expérimental ni  

théorique n’est disponible jusqu'à présent dans la littérature pour pouvoir  comparer les 

valeurs trouvées. 
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             Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques  et 

élastiques des composés binaires��
(, �, ��) , ��
(, �, ��) et de leurs 

alliages	���.�����.	�
(
: , �, ��), en utilisant la méthode des ondes planes augmentées et 

linéariséesFP-LAPW dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité DFT 

implémentée dans le code Wien2k. 

Pour les propriétés structurales et élastiques, l’approximation employée est celle du gradient 

généralisé WC-GGA, pour les propriétés électroniques en plus WC-GGA, l’approximation 

mBjest utilisée,  

      L'investigation des propriétés structurales des composés binaires ��
(
: , �, ��) et ��
(
: , �, ��),a montré que les résultats relatifs aux paramètres structuraux concordent 

bien avec les autres travaux théoriques et expérimentaux.  

L'étude de leurs structures de bande a montré que ��
(, �, ��)possède un gap d'énergie 

indirect suivant la directionΓ ⟶ 
, et que ��
(, �, ��) possède un gap direct suivant la 

directionΓ ⟶ Γet les valeurs calculées de ces gaps sont en bon accord avec les données 

disponibles dans la littérature. 

L’étude des alliages���.�����.	�
(
: , �, ��)a révélé plusieurs résultats importants: 

-Eude de la stabilité de phase  

�Pour la concentration x=0.75ces alliages cristallisent dans la phase rocksalt. 

-Etude des propriétés structurales  

�Les valeurs du module de compressibilité de l’alliage���.�����.	�,	sont plus grandes que 

celles trouvées pour les alliages	���.�����.	�
(	�, ��), donc ���.�����.	�est le plus dur 

par rapport aux deux autresalliages	���.�����.	�
(
:	�, ��). 
-Etude des propriétés électroniques  

�Les alliages���.�����.	�
(
: , �, ��)sont à gap direct suivant la direction Γ ⟶ Γ. 
� En se basant sur les résultats trouvés par l’approximation mBj connue par ses résultats 

proches de l’expérimental, on remarque que les gaps énergétiques sont dans l’ordre 

suivant :  (��g�)	���.�����.	�P ù (��g�)	���.�����.	�PS ù (��g�)	���.�����.	�US. 
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-Etude des propriétés élastiques  

� Les constantes élastiques Cij vérifient les critères de stabilité mécanique, pour cela nos 

alliages sont mécaniquement stables.  

�On remarque que��	 ú � ú ���, alors nos alliages sont élastiquement stables. 

�L’alliage���.�����.	�
(
: , �, ��), présente une anisotropie presque égale à 1, donc on a 

une isotropie parfaite. 

�Le module de cisaillement de Hill (GH) et le module de Young (E) ont des valeurs 

importantes  alors nos  matériaux sont rigides. 

Notre étude a montré que le ternaire	Ca7.��Cd7.	�X(X: S, Se, Te), est à gap direct, de valeur 

large et ajustable en fonction dex, il est dur, rigide et mécaniquement stable. 

Ces caractéristiques le favorise pour être utile dans la préparation des dispositifs 

optoélectroniques, microélectroniques et luminescents. 

En l’absence de données expérimentales et théoriques, cette étude est prédictive, et sera 

complétée par l’étude; 

-D’autres propriétés physiques (optiques, thermodynamiques…etc.). 

-D’autres concentrations telles quex = 0.25 ,	et	x = 0.5.  et d’autres systèmes  comme les 

quaternaires…etc. 



 

 




