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Introduction générale

I ntroduction Générale

La présence de défauts réticulaires dans les structures cristallines affecte
substantiellement leurs propriétés dynamiques, thermodynamiques et cinétiques. Les
phénomenes de résonance induits dans I'étude de telles structures désordonnées par la
diffusion d' ondes élastiques présente un intérét considérable du fait que les effets produits
peuvent étre observés expérimentalement. Plusieurs chercheurs [1] S'y sont investis, depuis
les années 80, pour comprendre principalement le role joué par le désordre sur les

phénomenes de diffusion et de localisation.

L’ objectif de notre travail est une éude théorique des états vibrationnelles et de la
propagation d’ondes éastiques dans des systémes bi-dimensionnels en présence de défauts
atomique, a partir d'une structure modele. Ce travail porte sur le développement et

I” application des méthodes anal ytiques et de simulation numérigue.

Cette étude permet en utilisant des programmes de ssimulation adaptés « MATLAB »,
de réaliser des simulations numériques basées sur des agorithmes d’ analyse numérique, pour
déterminer les différentes courbes de phénomenes étudies.

Le but est de relever I'impact de défauts atomiques sur la dynamique des systemes
tubulaires. Nous nous intéressons particulierement, a trois types de défauts atomiques: le
premier est constitue de deux structures d’un réseau parfait qui sont relies’un a |’ autre, ces
structures sont constitues des atomes différents, ¢’ est-&-dire, m; pour une structure, et m,
pour I’ autre, ensuite nous examinerons le cas d’'un réseau parfait séparés par un défaut sous

laforme d’un plan, le troisieme cas est un réseau parfait séparés par deux plans identiques.

Dans le premier chapitre de ce mémoire, nous avons rappelé quelques genéralités et
concepts de base congues pour |’ étude des surfaces, et de cristalographie. Ainsi, nous avons
site les différentes définitions et notions sur |’ éude de surface, les notations utilisées pour

décrire les structures des systemes surface.

Le second chapitre traite la dynamique vibrationnelle d’un guide d onde parfait. On
définit les courbes de dispersion des phonons, et leurs modes propageants et évanescents,

ainsi que les bandes passantes et interdites.

Le troisieme chapitre est consacré a la détermination des états localisés ainsi que les
densités d’ états des ondes vibrationnelles. La premiére partie présente les différents modéeles
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Introduction générale

pour les trois défauts, ou nous avons appliqué la méthode de raccordement pour déterminer la

matrice dynamique de systeme ainsi que la matrice de raccordement.

Dans la deuxieme partie nous éudions |’ état de propagation d’ondes élastiques et
I”évolution des courbes des états localisés de phonons et densités d états en fonction des

constantes de forces.

Nous déterminons ce travail par une conclusion générale dans laquelle, nous résumons

|’ essentiel de nos résultats.

Page 2



Chapitre | Concepts et notions de la dynamique vibrationnelle

I ntroduction

Les atomes dans un solides cristallin, sont placés de maniére trés ordonnées, ce sont
les forces interatomiques qui leurs conférent leur arrangement specifique. Ces forces jouent

les mémes roles que les ressorts dans un systéme « masse-ressort » [2].

Ces atomes dans les cristaux s organisaient pour former des structures cristallines bien
définies. Si on se place 20 K, les atomes sont fixes dans leur position d’ équilibre. Etant donné
gue cet atome est relié aux autres par les forces éectrostatiques qui agissent entre eux, les
autres atomes du cristal se mettront eux aussi a vibrer. Ces vibrations ont des conséguences
directes sur les propriétés des solides (chaleur spécifique, fusion, conductivité thermique)[3].

A ces vibrations atomiques sont associer des quasi-particules appelés « phonons ». La
phase solide, et plus particulierement la phase cristalline est un milieu propice a la
propagation de phonons.

Dans ce chapitre, nous traiterons de la dynamique de réseau dit « L attice Dynamic »
utilisé pour calculer la dynamique vibrationnelle des atomes dans la structure d’un cristal. La
caractérisation des modes de vibration de ces atomes permet de faire un lien entre ces
vibrations et la structure du réseau étudié [ 3].

Nous terminons ce chapitre par un rappel de principe de la méthode de raccordement
utilisé dans ce travail .
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Chapitre | Concepts et notions de la dynamique vibrationnelle

|. Rappels cristallographiques
|.1. Structurecristalline

Un cristal idéal peut étre construit par une répétition réguliere de la maille élémentaire
dans tout l'espace. Dans les cristaux les plus simples connue; le cuivre, ['argent, le fer,
['aAluminium et les acalins, I'unité structurale contient un seul atome. Mais la plus petite unité
structurale d'un cristal peut également étre constituée d'un grand nombre d'atomes ou de
mol écules.

On décrit la structure de tous les cristaux par un réseau périodique ; a chaque nceud de
réseau est attaché un groupe d'atomes. Ce groupe est appelé la base ; €lle est répétée dans

I'espace pour former le cristal.

|.1.1. Vecteursdetrandgation et réseau

—_— — —

Le réseau est défini par trois vecteurs de transation fondamentaux ay, a,, a3 de telle
maniére que |'arrangement atomique soit identique autour d'un point 7 ou autour de tout

point :
T =7+ way + uyd, + uzaz (1.2)
Ou uq, u,, uz sont des entiers arbitraires.

L'ensemble des points ' définis par (1.1) pour toutes les valeurs des entiers uq, u,, us
définit un réseau. Un réseau est un arrangement périodique régulier de points dans |'espace.
Un réseau est une abstraction mathématique : la structure cristalline n'est formeée que lorsque
I'on attache la méme base d'atomes a chaque nceud du réseau. La relation logique est la

suivante:
réseau + base = structurecristalline.

Le réseau et les vecteurs de transmission ay, a;,a; sont dits primitifs si un couple

guelcongue de points 7, ' autours desquels I'arrangement atomique est identique satisfait la
relation (1.1) pour un choix convenable des entiers uy, u,, u;. Cette définition des vecteurs de
tranglation primitifs garantit qu'il n'y a pas de maille de plus petit volume pouvant servir a
construire la structure. Nous utilisons souvent les vecteurs de translation primitifs pour définir
les axes cristalins, bien que des vecteurs non primitifs puissent cependant étre utilises
lorsgu'ils sont plus simples. Les axes cristallins a7, a,, a; forment les trois arétes adjacentes
d'un parallélépipéde. Si les nocauds du réseau sont situés uniguement aux sommets du
paraléépipede, ce dernier est un paraléépipede primitif, on dit que I'on effectue une
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Chapitre | Concepts et notions de la dynamique vibrationnelle

tranglation du réseau lorsque I'on déplace le cristal parallélement alui-méme par un vecteur de

translation du cristal :
T = wa; + uya, + uzaz (1.2)
Deux points quel conques du réseau sont reliés par un vecteur de ce type.

Dans la description d'une structure cristalline, on doit toujours répondre a trois
guestions importantes : Quel est le réseau ? Quels axes cristallins a7, a3, a; voulons-nous

utiliser pour décrire le réseau ? Quelle est labase ?

II'y atoujours plus d'un réseau possible pour une structure donnée et plus d'un systéme
d'axes cristallins possible pour un réseau donné. Nous ne pouvons pas déterminer la base
avant d'avoir choisi le réseau et les axes que nous désirons utiliser. Quel que soit le choix des
axes cristallins, si la base a été correctement déterminée en fonction de ces axes on obtient les

mémes résultats (ainsi pour les diagrammes de diffraction de rayons X).
1.1.2. Labaseet lastructurecristalline

A tous les noauds du réseau, on attache une base d'atomes ; chacune d'elles doit étre
identique en composition, orientation et position des atomes. Une structure cristalline est
formée de I'addition d'une base a chague noeud du réseau, voir lafigurel.1.

T =xa] tya; +za3 (1.3)

par rapport a un point du réseau. Nous pouvons nous arranger pour que 0<x; ,y; , z < 1.

(a) Réseau spatial (b) Base contenant deux ions différents
) ) ® ) )
® ) ® e ® ) ® ) ® )
® ) ® ® ® ) ® ) ® )
® ) ® e ® ) ® ) ® )
@ @ @ ® ®

(c) Structure cristalline

Figurel.l: Lastructure cristalline en (c) est formeée de |'addition de la base en (b) a chaque

noaud du réseau en (a).
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Chapitre | Concepts et notions de la dynamique vibrationnelle

[.1.3. Maille démentaire du réseau

Le parallélépipéde (figure 1.2) défini par les axes primitifs a7, a,, a; est appelé maille
primitive. Une maille primitive est un cas particulier de maille, ou maille élémentaire. Une
maille permet de remplir tout l'espace s on lui applique les opérations de trandation
cristallines convenables ; une maille primitive est une maille de volume minimal. Il y a
diverses fagons de choisir les axes primitifs et la maille primitive d'un réseau donné. Pour
chacun de ces choix, le nombre d'atomes contenus dans la base primitive est le méme. Une

maille primitive ne contient qu'un seul noaud.
Le volume d'une maille définie par les axes est :
Ve =l ai.azx as | (1.4)
La base associée au nceud d'une maille primitive peut étre appelée base primitive. La
maille ainsi formée est connue des physiciens sous le nom de maille primitive de Wigner -

Seitz. Lacelule de Wingner Seitz s obtient aisément en choisissant un point du réseau et
en tragant les plans bissecteurs des lingnes reliant les différents voisins du point central [4].

Figurel.2: (a) Noaud d'un réseau adeux dimensions.

(b) Maille élémentaire d'un réseau atrois dimensions.
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Chapitre | Concepts et notions de la dynamique vibrationnelle

|.2. Réseau cristalline

|.2.1. Réseau direct

Laforme sous laguelle se trouve la matiere est déterminée par les interactions entre ses
particules congtitutives (atomes , molécules ou ions ) . les gaz , la plupart des liquides et
certains solides existent sous I’ éat désordonné ( a certaines températures) , tandis que dans
I état ordonné on retrouve les solides cristallises .

L' éat cristalin résulte de larépétition périodique dans les trois dimensions de |’ espace
de motifs atomiques ou moléculaires élémentaires appel és mailles .

Un cristal se caractérise , d'une part par son réseau périodique ( appelé réseau de
Bravais) et d' autre part par le motif attaché a chague noaud de ce réseau. Le réseau peut étre
décrit par une base formée de trois vecteurs @, b , €. a, B,y sont les angles entre ces vecteurs
pris deux, chaque nceud du réseau est alors repéré par 3 entiersrelatifsny , n,, n; (€ Z) :

L(N) =n,d + nyb + nsé (1.5)

Les modes de répétition peuvent s'inscrire dans une classification en sept systémes

cristallins et 14 modes de réseaux , appelés réseaux de Bravais [5], en particulier 3 systémes

cubiques : cubigue simple (cs), cubique centé(cc) et cubique a faces centrées (cfc) .

|.2.2. Réseau réciproque

La description des phénoménes de propagation se produisant dans une structure
périodique nécessite I introduction d’ un nouveau réseau , a partir du réseau cristallin, que en
conserve les symeétries. Ce réseau n' a pas de signification physique réelle, mais il est
commode pour simplifier certains calculs, et indispensable pour I'interprétation des

phénomeénes de diffraction [6].

A partir du réseau direct, caractérisé par les trois vecteurs de translation éémentaire

-

d, b et ¢, on construis un réseau imaginaire  a*, b* et ¢* reliés au réseau direct par une

relation de réciprocité.

Soit V.= d. (b A &) le volume de lamaille primitive du réseau cristallin.

- 7 - 7 2 - - -, - 7>
a*=— b AcC b* =Z¢ZA d c*=— aAnb (1.6)
Ve Ve Ve

Ainsi, chaque vecteur primitif du réseau réciproque est orthogonal a 2 vecteurs primitifs du

réseau cristallin :
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Chapitre | Concepts et notions de la dynamique vibrationnelle

a*.a= 2w a*. b =0 a*. ¢=0
b*. =0 b*.b= 2m b*. =0 (1.7)
2*.d =0 &* .h=0 ¢* 2= 2m

Lesvecteurs G=h g*+kb*+ &* ('h, k, I entiers) définissent les vecteurs du réseau réciproque.

[.2.3. ZonedeBrillouin

La premiere zone de Brillouin est au réseau réciproque ce qu’ est la maille primitive de
Wigner-Seitz au réseau cristallin. Il est construit de la méme fagon que la maille primitive de
Wigner-Seitz qui est la région d’ espace la plus proche d’ un atome que de tout autre atome du
réseau cristallin.

La maille primitive de Wigner-Seitz contient toutes les informations nécessaires a la
périodicité du réseau cristallin [7].
|.3. Lesdéfautscristallins

Danslarédlité, le cristal parfait n’existe pas. Tous les milieux cristallins présentent des
défauts qui régissent une grande partie des propriété des matériaux. Ces défauts ne doivent
pas a priori étre considérés comme indésirables. Au contraire, des cristaux parfaits seraient le
plus souvent dénués de toutes propriétés intéressantes. On ne peut pas fabriquer par exemple
des transistor avec du silicium parfait, ou bien obtenir des aimants permanents a partir de fer
parfait, etc. Les matériaux vont varier selon la nature du matériau et le type du défaut. 1l existe
guatre sortes de défauts cristallins que nous allons décrire sommairement.
|.3.1. Défauts ponctuels

Ce sont des perturbations localisées du réseau al’ échelle atomique en des points isolés
du cristal qu’on peut considérer de dimensions zéro. Ils sont de plusieurs types dont les plus

importants sont les lacunes, les interstitiels et les atmes en substitution. IIs sont schématisés

sur lafigure ci-dessous.
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Figurel.3: Illustration de défauts ponctuels [6].
(@) lacume, (b) auto-interstitiel, (c) hétéro-interstitiel , (d) atome de substitution.

|.3.2. Défautslinéares

Les dislocations sont des défauts linéaires, présentant une alure filiforme. Ce sont des
défauts de dimension un, et résultent de la déformation du matériau : traction, contraction,
torsion et conduisent a des déformations plastiques. Il exist deux type de dislocations,

dislocation coin et dislocation vis. Elles sont représentées sur figure 1.4 :

e
e

Figurel.4: Illustration de défauts linéaires [6].
(a) dislocation coin, (b) dislocation vis.
1.3.3. Défauts plans
Les défauts plans sont des défauts bidimensionnels. Ce ne sont pas des défauts internes
au cristal mais le résultat de plusieurs monocristaux accolés les uns aux autres pour former
des polycristaux. Les zones de raccordement des deux cristaux d’ orientations différentes sont
appelées joints de grains. Les défauts plans peuvent aussi étre des défauts d’ empilement ou

des macles, etc.
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Figurel.5: lllustration de défauts plans [6].
(a)Jointde grain, (b) Macles.

|.3.4. Défauts a trois dimensions
Les défauts tridimensionnels sont le résultat du remplacent d'une partie du cristal par

un volume d’ un composeé différent qui peut étre essentiellement un précipité, une inclusion ou

des pores.
Pore Métal (FeAl)
Pore
Oxyde
AlL,O
— (Al,05)
(a) (b)

Figurel.6: lllustration de défauts atrois dimensions [6].
(a) Pores, (b) Précipités.

|.4. Concept de cellule élémentaire de surface

[.4.1. Le concept de cellule éémentair e de surface
Une cellule @émentaire (ou unitaire) de surface est définie comme étant la plus simple

unité fondamental e répétée péroidiquement, qui peut étre identifiée dans le plan d’atomes de

surface ordonnée par translation répétée de cette cellule unitaire.
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.4.2. Réseau a deux dimensions (¢=0)

Concept de cellule élémentaire de surface comme dans le cas d'un cristal a trois
dimension, latotalité d’ une surface parfaite pourra étre totalment reconstruite par la répétition
d’'un motif d atomes, suivant deux vecteurs de translation non coplanaires (&,5). Les vecteurs

d et b forment une cellule éléméntaire ( ou unitaire) de surface, qui est la plus ssmple unité
fondamentale répétée périodiquement qui peut étre identifié dans un plan d’atomes de

surface ordonnée. En dimensions deux, il existe seulement 5 réseaux de Bravais qui sont

décrits sur lafigurel.7 :

“ b
i < ‘«.\ﬂ/ b
M PR . \
T - 4
?\\. x\_ ";.‘% _:. ! !
RN & : |
¥ | ot f,j‘\\ - 4 *-
_a) ~ /'/\(1“ ffx‘\\ : ! : :
x * R Sl SEEED S
-~ \H\ ,’/ \\ : : : :

'1___;_*_%7

ff*\_ l; . N . P N ‘ . | ! ' :
St S CHNE S S S A
Hexagonal d/=Ibl et y=120° rectangulare Gl #Ibl et y=90°

Rectangulare centré1b<2ldl et cos(y)= bl / 2idl

Figurel.7: Lesréseaux deBravaisa2D.
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[1. Dynamique des r éseaux

En cristallographie, des positions bien définies sont assignées aux atomes constituant
le réseau. En rédlitité, la situation est beaucoup plus complexe et les atomes ne sont pas figés
dans leurs positions [8]. En effet, le solide renferme plusieurs formes d'énergie issues
essentiellement du mouvement rotatoire des molécules, du movement oscillatoire des atomes
et du déplacement et excitation des éectrons. Gréce aux forces interatomiques qui assurent la
cohésion du cristal, le mouvement des atomes se transmet de proche en proche, d'ou la
vibration du réseau cristallin et le transport de |’énergie dans le solide. Les vibrations
atomiques peuvent étre dorigine thermique ou bien sous forme d excitation
électromagnétique ou d’ autres excitations.

A température ambiante, |I’amplitude du mouvement vibratoire des atomes est de
I’ordrede 5a10% d'une distance interatomique. Des oscillations cristallines persistent méme
a (0 K). Ces vibrations ont une grande importance pour I’ é&ude des propriétés électriques des
solides car elles modifient le potentiel cristalin dans lequel évoluent les électrons, ce qui
perturbe leur mouvement. Avec la dynamique du réseau, on peut décrire certaines proprétés
d’un solide comme la chaleur spécifique, la dilatation thermique ou la réponse en présence
d une radiation.

[1.1. Lesphonons

D’un point de vue classique, le transport de chaleur dans les solides (cristallins ou
amorphes) est associé aux vibrations du réseau cristallin et a la propagation d ondes
mécaniques. D’un point de vue gquantique, le concept de quasi-particules associées aux
vibrations du réseau cristallin est introduit afin de rendre compte de la quantification de
I’énergie dans les réseaux. Le terme phonons est alors employé pour désigner ces quasi-
particules. Cette quantification, et les principes physiques de la mécanique quantique qui lui
sont associés, est analogue a la quantification de I’ énergie électromagnétique par les photons,
ou encore a la quantification des états d’ énergie des éectrons ou des neutrons. Les phonons,
tout comme les photons, sont des bosons dans le sens ou leur masse est nulle et le taux
d’ occupation d’un niveau d’ énergie est donné par |a statistique de Bose-Einstein (eq 1.8). Les
phonons sont caractérisés par un couple (w,q), ol w est la fréquence angulaire et g est le
vecteur d’onde. Ils ont une énergie e= A w &t une quantité de mouvement p =hag. (Ou plutot
guasi-quantité de mouvement car ils ont une masse nulle), ce qui permet de traiter les
interactions entre ondes éastiques et particules matérielles ou non (phonons, éectrons,
photons ou encore neutrons) comme des processus d annihilation et de création de phonons.
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Les lois de conservation de I’ énergie et de la quantité de mouvement sont alors applicables
lors de ces processus. Cependant, et ala différence des photons, la symétrie de trandation des
cristaux impose que la quantité de mouvement est conservée a un vecteur de I’ espace
réciproque pres. Ceci est un point fondamental pour les processus de diffusion thermique
[7,9].

Les vibrations collectives dans un cristal sont par consequent assimilées a un gaz de phonons
occupant différents niveaux d énergie. L’ occupation moyenne d’un niveau d énergie N (w,ﬁ

donné varie selon la statistique de Bose-Einstein :

N(w, )= —5 (19)

ekpT—1
Ou h est la constante de Planck et k5 |a constante de Boltzman.
[1.2. Construction del’Hamiltonien et approximations
Un systeme physique dans son éat fondamental, constitué de N; noyaux et N,
électrons en interaction, est décrit par I’équation de Schrédinger indépendant du temps

suivante :
Hy (#.R) $(7.R) = Er Y(7.R) (1.9)
z/)(F,ﬁ) Est lafonction propre de I’Hamiltonien H; associé alavaeur propre E;  dépendant
simultanément de la position de tous les é ectrons et de tous les noyaux. La dépendance des
variables de spin des particules mises en jeu n’est pas prise en compte, vu que I’Hamiltonien
n’agit pas sur elle directement.
Hp est I"'Hamiltonien du systeme dans I’ approximation non relativiste qui s écrit sous laforme
Hy (F\R) = Ty(R) + Uy(R) + T, (7) + Upe (7) + Ui (7.R) (1.10)
OuT; (ﬁ) et T, (7) sont les opérateurs décrivant le comportement cinétique des noyaux et des
électrons, respectivement. Les opérateurs U;; (ﬁ) et U, (7) désignent les opérateurs d’ énergie
potentielle éectrostatiques répulsives noyau-noyau et éectron-éectron. U, (7, ﬁ) est
I’ opérateur d’interaction ressent par les électrons placés dans le champ positif des noyaux.
Les éectrons sont de masse m,, et de charge e. Les noyaux sont de masse M,, e de numéro
atomique Z, . R désigne la position des noyaux (ﬁna, aveca =1,23etn=1,.,N,), 7 réfere
alaposition des électrons (7, , aveca = 1,23 et j = 1,...,N, )
La complexité des systemes a plusieurs corps S avere tres importante et |’ équation
obtenue ne pourra étre résolue gque moyennant des approximations simplificatrices [10], sur

I”Hamiltonien et sur lafonction d’ onde y.
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[1.2.1. Approximation de Born Oppenheimer
L’ approximation principae qui permettra de découpler le mouvement des éectrons de
celui des noyaux sera celle élaborée conjointement par Born et Oppenheimer en 1927 [6,11].
Elle consiste a prendre en compte I’ énorme différence de masse qui existe entre les noyaux et

les électrons (m,,=1836m,), €t a considérer dans I’ étude du mouvement des €lectrons que les

noyaux sont fixes.

L’ étude du mouvement des éectrons nécessite un traitement quantique, tandis qu’un
traitement classique permet de traiter les noyaux démunis de leurs électrons et de mettre en
évidence la dynamique vibrationnelle des ions autour de leurs positions d énergie. Ces
guantas d’ énergie de vibration sont |es phonons définis précédemment.

Cette approche permet de négliger le terme correspondant a I’ énergie cinétique des
noyaux T; (ﬁ) dans |’ expression de I’ Hamiltonien qui s écrira:
H(7 \R) = Uy(R) + T,(7) + Ueo () + Uie (7.R) (1.11)
La fonction d’onde w(F,ﬁ) sera auss séparée en deux parties. La partie éectronique et la
partie nucléaire.
YER) = pFR) 9(R) (112)
Les position R des noyaux sont considérées comme des paramétres pour la fonction d’ ondeg,
puisque H (F,ﬁ) n'inclut pas d’ opérateur différentiel par rapport aux position atomiques, par
conséquent U;; (ﬁ) agit uniguement sur goﬁ. On obtient :
H#R) ¢(# R) = ER) ¢(7,R) (1.13)
Ou Eest I’ énergie de Born-Oppenheimer du systeme. La minimisation de cette énergie permet

de déterminer les positions des noyaux correspondant al’ état fondamental.

[1.2.2. Approximation harmonique

La détermination des positions d’équilibre revient a minimiser I’énergie E de Born-
Oppenheimer, définie précédemment. Dans | hypothese ou les déplacements sont faibles par
rapport aladistance interatomique, on peut effectuer un dével oppement en série de Taylor.

- = dE -
E(@') = E(RR) + Xnaa n

7 + 1 Z d
— s naa ————
drd, na 2 n'Bb dr;,.zadrj]?rﬁ

o Uy Wt (1.14)

Les exposant :a, b désignent les différentes mailles du cristal, n, n'reperent les différents
atomes de maille et lesindices a, fdésignent les trois directions de |’ espace (ox, oy €t 0z).

E (ﬁ,‘;) est I’énergie du cristal, sans tenir compte des vibration (réseau statique) dans sa

position d’équilibre. Etant constante, elle est sans intérét pour la description des vibrations
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atomiques puisqu’'on Sintéresse aux variations d énergie autour de positions d équilibre

données.

2o T = - Foa (1.15)

L’ équation précédente est la dérivée de I'énergie par rapport au déplacement
atomique. Elle représente la force exercée sur I’ion considéré et qui s'annule aux positions
d’ equilibre.

L’ approximation harmonique [12-13] revient a négliger dans le développement tous les

termes d’ ordre supérieur a deux, on aura dans ce cas

@E g

> 1 =
E(f) = Xnae s Ty g (1.16)

n'fb Aty ATy B
Pour une paire d’ atomes différents, on pose

d2E a.b
— =K. 1.17
A, dib,g na,n’f (L17)

Les coefficients K%” .. définissent les constantes de forces interatomiques.

na,n'p

[11. Mode normaux de vibration desréseaux cristallins

Dans un modéle parfait du réseau cristallin, on suppose que les atomes (ou les ions)
sont fixes sur les sites du réseau cristallin. Cette approximation de la configuration réelle peut
étre considérée comme valide a température nulle. A température non nulle, chague ion
possede une certaine énergie thermique et par conséquent présente un certain mouvement
autour de sa position d'équilibre. Méme a température nulle, les ions ne peuvent étres
immobiles (relation d'incertitude d’Heisenberg). Intéressons-nous maintenant aux vibrations
du réseau cristalin. Considérons |’énergie potentielle totale d’un cristal en fonction des
potentiels interatomiques.

Nous supposons qu’une paire d’atomes séparés par r agjoute une contribution ¢ (r) a
I’ énergie potentielle du cristal. L’ énergie potentielle totale du cristal est égale smplement ala

somme des contributions de toutes les paires distinctes d’ atome. Si nous tenons compte du fait

gue |’ atome dont la position moyenne est R setrouve, de maniére générale, dans une position
r(R) =R +u(R) (1.18)

Oouu (ﬁ) est la déviation par rapport a I’ équilibre de I’ion dont le site est R, nous pouvons

alors écrire |’ énergie potentielle totale du cristal comme::

U=3%prd@®—R +u(R) —u(R)) (1.19)
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Supposant que les atomes ne dévient pas de maniére importante de leurs positions
d’ équilibres, ce qui est fondé, car les amplitudes des vibrations restent petites comparées a la
distance moyenne séparant les ions, méme a des températures approchant la température de
liquéfaction [14], nous pouvons faire un développement en série de Taylor de |’ énergie
potentielle autour de savaleur d’ équilibre en fonction des petits déplacements
U=336(R) +;2pr (u(R) - u(R)).Vo(R-F) +1Zpx [(u(R) - u(R)) -\7]2 o(R-R)+o0(x®) (1.20)
Le terme linéaire dans (1.20) est nulle, puisque I’ énergie potentielle est minimale a
I’équilibre. La dérivée premiére par rapport aux déplacements sannule. La premiére
correction non nulle &1’ énergie potentielle est donnée par |e terme quadratique. Dans le cadre
de I’ approximation harmonique, seul ce terme quadratique est retenu. Cette hypothése revient
a considérer que la force, s appliquant sur un atome, est linéairement proportionnelle au
déplacement par rapport a sa position d équilibre. Le premier terme de la partie droite de
I”éguation (1.20) est une constante donnant |’énergie potentielle d équilibre et il n'est pas

importante pour des problémes d’ aspect dynamique.

V. Effet des impuretéssur lesvibrations du réseau

Les modifications du spectre de phonons d'un cristal, dues a la présence d’impuretés,
sont maintenant relativement bien connues. Un certain nombre de modes de vibration du
cristal parfait sont perturbés et voient leurs fréquences augmenter ou diminuer suivant le cas,
de quantités relativement faibles. D’autre part, il apparait dans certains cas des modes
exceptionnels de vibration : modes localisés, modes de gap ou modes résonnants, dont les
fréguences sont situées respectivement au dessus de la fréquence de vibration maximum, dans
une bande interdite et al’intérieur d’ une bande permise du spectre de fréquence des phonons
du réseau non perturbé.

Dans un mode localisé ou un mode de gap, |I’amplitude de vibration des atomes est
maximum au site d’une impureté et décroit plus vite qu’exponentiellement quand on S'en
éloigne. Sa fréquence est d’ autant plus élevée que le rapport de la masse de |I'impureté a celle
de I'atome auquel elle s'est substituée est plus petit et que les constantes de force entre
I’impureté et ses proches voisins sont élevées par rapport a existant le cristal non perturbé.

Dans un mode résonnant, |I’amplitude de vibration ne décroit pas exponentiellement en
fonction de ladistance al’impureté comme dans un mode localisé.

Par contre, les amplitudes de vibration de tous les atomes du cristal, en fonction de la

fréguence, passent par un maximum aigu a la fréquence du mode résonnant. Si dans un mode
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résonnant, I’atome d’ impureté vibre effectivement comme dans le cas d’' impuretés isotopique
lourdes, initidlement envisagé par Broiit et Visscher [15], la plus grande augmentation
d’amplitude de vibration a lieu pour I'impureté elleeméme. Dans ce cas, |a fréguence et la
largeur du pic de résonance décroissent tandis que son intensité croit, quand la masse de
I’'impureté augmente. D’un autre cbté, dans un mode résonnant ou |I’atome d impureté
demeure immobile, I’ effet de résonance se fait sentir surtout sur ses proches voisins. Dans ce
cas, la fréquence et I'intensité de la résonance sont régies par les chargements des forces de
couplage entre |I’impureté et ses proches voisins; la résonance est d’autant plus forte que le
reléchement des forces de couplage est plus grand.

Les modes résonnants ont un certain caractére optique, en ce sens que I’atome
d’ impureté vibre a contre-sens par rapport a ses proches voisins. Ceci n'est d'ailleurs qu’un
des aspects de I’analogie qui existe entre les modes d'impureté de phonons et les états

électroniques d' impuretés, pour lesquels une résonance se caractérise par un maximum de

déphasage
V.1. modes localisés

L’introduction de défauts ponctuels dans le réseau a essentiellement deux sortes
d effets sur les vibrations de réseau: d'une part les fréquences des modes normaux a
I'intérieur de la bande de modes permis sont déplacées d’ une quantité extrémement faible par
rapport aux fréquences non perturbées, et d’ autre part les modes normaux au bord de la bande
permise sont §ectés a I'intérieur de la zone interdite de fréquences, Ces modes sont alors

appel és des modes localisés.

Les effets d’ imperfection sur les modes de réseau ont fait depuis longtemps |’ objet de
nombreuses études théoriques [16-20]. Les résultats sont généralement connus sous le nom de

Théoréme de Rayleigh.

1V.2. Modes normaux de vibration de surface

A la surface d'un cristal, les conditions aux limites imposent a un certain, nombre de
constantes de forces d’ étre nulles. Ce fait diminue la rigidité du réseau et par la abaisse aussi
les fréguences des modes normaux. Cette perturbation a pour effet en outre d' éecter de
I’ensemble continu de fréguences permises une fréguence dans la zone de fréquences

interdits. Les fréquences se trouvant ainsi en dehors de I’ensemble de fréquences permises

Page 17



Chapitre | Concepts et notions de la dynamique vibrationnelle

sont appelées des modes de surface, leur amplitude est maximum a la surface et décroit
exponentiellement amesure gque |’ on s avance dans le réseau.

Wallis [21] a énoncé un critére généra pour |I'existence de modes de surface: la
masse total e des atomes | égers doit étre inférieure ala masse global e des atomes lourds.

Le nombre de modes de surface est égal au nombre de sites a la surface du réseau
occupés par des atomes | égers.

Pour des cristaux ioniques dans lesquels les atomes de masses différentes portent des
charges de signes opposes, un moment dipolaire électrique apparait a la surface. De tels
modes de surface peuvent interagir avec le champ de rayonnement et donner lieu a des bandes

d’ absorption optiques a des fréquences inférieures ala fréguence limite des modes optiques.
1V.3. Modes localisés de vibration de surface

Si des atomes étrangers sont adsorbés sur un grand nombre de sites du réseau en
surface, comme dans le cas d’ impuretés substitutionnelles, il résultera des modes localisés de
surface, lorsque la masse des atomes adsorbés en surface est suffisamment petite, ou bien
lorsgue les forces de liaison sont suffisamment grandes.

Les études des modes localiseés de surface et leurs spectres optiques ne sont encore que tout a
leurs débuts, mais elles s annoncent comme un moyen puissant d’ étude des cas limites de

dynamique des réseaux et états de surface.
V. Contribution des phonons a la chaleur spécifique

Par analogie aux photons quantifiant I'énergie d'une onde éectromagnétique les
phonons quantifient I’énergie des vibrations élastiques du réseau cristallin. Les valeurs
d’ énergie permises sont données par |’ éguation suivante :

E = ho(n+3) (1.21)
Avec h = h/2m ou h est laconstante de Planck et n un nombre entier positif.
La théorie de vibration du réseau cristallin trouve son application dans le calcul de la chaleur
spécifique.

La capacité calorifique a volume constant est définie par :

Cy= (Z—?)v (1.22)

Ou U est I'énergie interne du réseau et Tlatempérature.
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Dans un solide, I'énergie interne est exprimée essentiellement sous deux formes :
I'énergie thermique du réseau cristallin qui est due aux vibrations des atomes autour de leur
position d'équilibre et I'énergie cinétique des électrons. Dans le cas des matériaux céramiques
diélectriques, la contribution des phonons est prédominante et seulement considérée.

L'énergie interne du cristal est alors donnée par :

U= [ dwD(w)N(w)hw (1.23)
Ou D (w) représente la densité d'états vibrationnels a la pulsation, w et N (w) la population de
phonons qui occupe le mode w.

Dans |’ approximation de Debye, les atomes vibrent avec toute | es pulsations possibles,
il remplace toutes les branches du spectre de vibration par 3 branches, chacune avec une
méme loi de dispersion linéairew = V,,,, k autrement : tout les modes sont acoustique avec
la méme vitesse, pour toutes les directions de les espace et indépendante de |a température, il
est valable au voisinage du centre premiére zone de Brillouin. La densité des états
vibrationnels peut alors étre calculée. Dans le cas d'un cristal monoatomique, cubique, de
dimension L avec des conditions aux limites périodiques et dans |’ hypothése ou les trois
modes (1 longitudinal et 2 transverses) sont décrits par la méme relation de Debye, |’ énergie
interne devient :

hw 1 w23

212 Vgon

U=3J;’” (1.24)

hw
X571
Ou wp est lapulsation limite de Debye, au-dela de laquelle les modes de vibration ne sont pas

OCCUpES.

Soit x = hw/(KT) et 6;, latempérature de Debye définie par :

_hw _thon 612N 1/3
Op= "= ()Y (1.25)

Ou N est le nombre de mailles dans le cristal cubique et monoatomique.

Finalement la chaleur spécifique s écrit :

fXd X*eX

) o X (1.26)

Cy= INKy(—)3
Op
Cette derniére relation montre que la chaleur spécifique varie avec la température,
figure 1.8. Il sera donc indispensable den tenir compte lors des caractérisations

expérimental es de la conductivité thermique.
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Op T
Figurel.8: Variation de la chaleur spécifigue en fonction de latempérature [32].

V1. Laméthode de raccordement

La méthode de raccordement, sur laquelle est basé notre travail, trouve ses origines
dans I’ étude théorique de la dynamique vibrationnelle des surfaces ordonnées, cette méthode
a été introduite pour la premiere fois par Feuchtwang en 1967[22] pour étudier I’ équilibre de
la structure statique d’ un réseau cristallin a trois dimensions avec une limite qui est la surface,
par lasuite, €lle a été reprise en 1987 par Szeftel et Khater dans les deux articles [22 ,23], le
premier étant un développement du formalisme mathématique utilisé et le second une
application directe aux surfaces Ni (100) et Ni (100) + ¢ (2x2) [2].

En 1994, la méthode a été appliquée et adaptée par M .Tamine [24] dans son travail
de these sous la direction scientifique du professeur A. Khater, a I’ étude des modes des
magnons en surface d’ une structure antiferromagnétique a deux sous réseau frustrés. En
utilisant cette méthode, Khater et al. ont effectué de nombreux travaux ; leurs éudes ont été
lies a des systemes réels traitant en modéisation théorique et numérique de nombreux
phénomenes physique a savoir : les phonons de surface, la diffusion et le transport thermique
d excitations magnétiques et vibrationnelles. Nous donnons en détail le principe de la
méthode au paragraphe suivant.
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VI.1. Formulation générale de la méthode de raccordement pour le calcul des modes

localisés de surface

La méthode de raccordement est une méthode analytique [24], a éé introduite pour
déterminer les courbes de dispersions des modes localisés. L’ application de cette méthode
consiste a décrire les relations entre |es mouvements atomiques d’un systeme semi-infini par
un nombre fini d' équations en divisant |’ espace du solide en trois régions [2,24]. Pour une

surface plane qui borne un solide semi-infini, les trois régions sont les suivantes (figure 1.9) :

Infini

e —

Région de volume

Infini

Figurel.9: Représentation schématique d’'un solide cristallin semi-infini qui cite lestrois

régions : de défaut, de raccordement, et de volume.

A partir delafigure 1.9, les différentes régions qui compose le systeme sont:
e Régions parfaites (volume)

lafigure 1.11[24], ¢’ est une partie du réseau d’ atomes se trouvant loin de la surface du
solide (suffisasmment loin du défaut) d’une maniére quelle soit hors de la portée de tous les
effets de celle-ci Cette région est caractérisée par sa périodicité tridimensionnelle et permet de

déterminer les courbes de dispersion en volume.
e Régions de surface (défaut)

C'est larégion qui renferme tous type de défaut [24] ou bien celle-ci est composée

des premiers plans atomiques du systeme formant la surface de semi-infini [2] (figure 1.9).
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Cette région affectée par la relaxation et la reconstruction des plans atomiques, c’ est
une région ayant une périodicité bi-dimensionnéelle [2] (une symétrie de trandlation planaire),
elle aen général des propriétés vibrationnelles différentes de celles du volume.

e Régions deraccordement

Est une région intermédiaire, entre la région parfaite et la région de défaut [2]. Elle
permet dans la modélisation théorique de raccorder anal ytiquement |es modes de surface avec

les états vibrationnels de larégion de volume [2] :
V1.2. Formulation du probleme

La présence d’ une surface limitant un solide semi infini constitue un défaut qui brise la
symétrie de trandation suivant la direction normale au défaut [2]. Les déplacements dans la
direction cartésienne a, entre d’'une part un atome [ appartenant a un plan P et d autre part,
un atome [ appartenant & un plan P'tous deux paralléles au défaut mais se trouvant dans la

région de volume, vérifient larelation suivante :
U, (U, P w)=uy (L, P, ). z® P i@ TC.L) (1.27)

Ou z : est un facteur de phase inconnu, normal au défaut, tel que IzI <1; g est dans la

premiére zone de Brillouinet a € {Xx, Y, Z}.

L’ équation du mouvement d’un atome occupant le site (I) et ayant une fréquence w,

est donnée par |’ expression suivante :

Wl my u(l, 0 )=3r o TpK (D (U w)- ug (Lw)] (1.28)
m; . Lamasse de |’ atome au site (1).
u, (1, w?) : le déplacement suivant ladirection a.

1, . représente la composante de la vectrice position relative entre les sites (1) et (1).

d : la distance qui les sépare entre (1,1'), obier est la constante de force entre les atomes
occupant les sites (1) et (1).
w? : est lafréquence de vibration de I’ atome considéré.

En insérant I’équation (1.27) dans I’équation de mouvement (1.28) on obtient un

systeme d’ équations clos pour les déplacements | u)=| u, (I, ® )) des sites atomiques d’une

maille éémentaire dans e plan , qui peuvent analytiquement s écrire ainsi :
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W?mu (LS . Xg K (D72 g (ULw)[Z20 P eld 7CD-1]= 0 (1.29)

Ou sous laforme matricielle suivante :

[ w*1-D(q,2)]| u)=10) (1.30)
| : représente la matrice identité.
D (g ,Z) : est appelée matrice dynamique .

La condition de ce systéme donne acces pour chague donnée (g , w) a une équation
séculaire en z dont les solutions physiques caractérisent les différents modes en volume

suivant la direction normale au défaut.

Les solutions telles que |z| = 1 sont des modes itinérants et celles vérifiant |& 1

correspondent a des modes évanescents depuis le défaut vers le volume.

La détermination des états de phonons localisés, au voisinage d’' une surface plane sans
défaut d' un solide semi-infini, commence dans un premier temps par le calcul de ces modes
évanescent dans tout le domaine (¢, w). Puis nous déerminons les éguations de mouvement
(1.29) pour les Sites représentatifs des trois régions. Ceci nous conduit naturellement a un systéme

matricidd M, ayant le nombre d’ équations plus petit que le nombre de déplacements inconnus.

La résolution de ce systéme d’ équations, nécessite la réduction du nombre de variables
inconnues pour en déduire un systéme homogene d’ équations.

Pour ce faire, on décrit pour chaque donnée (g , w) les déplacements atomiques par une
combinaison linéaire sur les n modes vibrationnd's de volume suivant la direction normae ala

surface.

Ces m modes correspondent aux n racines z satisfaisant la condition d évanescence

|Z]< 1. L’ éat de raccordement ce fait al’ aide de relation suivante:
U (L) =Y A(wZ; )z R (1.32)

P : représente les coordonnées de |’ atome /.
a : parcourt lestrois directions cartésiennes x, y.
R; : est un vecteur unitaire qui caractérise le mode évanescent i danslabase{R }.

n : est le nombre de modes évanescents.

z; . est le facteur de phase du mode évanescent i de la matrice dynamique dans le volume.
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A (0,Z; ) : représente le poids pondéré associé ala contribution du i°™¢ mode évanescent dans

ladirection cartésienne « .

La détermination simultanée des facteurs de phases Z; caractérisant les modes
évanescents, ainsi que des vecteurs propres correspondants, toute de I’ é&tude dynamique des
zones parfaites en volume, permet de définir la matrice de raccordement D, a l’aide des

dével oppements (1.32)

Le produit des deux matrices D; (matrice dynamique) et matrice D (matrice de

bY

raccordement) conduit a une matrice carrée Dg caractérisant un systeme d’ éguations

homogenes, pour lequel des solutions non triviales conduisent a:
det (2%1-Dg (g, Q))=0 (1.32)

Donc il est alors possible de calculer les courbes de dispersions, les densités spectrales

et les densités d’ états associées aux différents modes |ocalisés au voisinage de surface.

Q= % étant une fréquence normalisée donnée en fonction de la fréquence caractéristique w
0
du volume donnée par w3 =K, / m,

K; : Constante de force entre premiers voisine en volume.
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Conclusion

La dynamique vibrationnelle est un domaine trés vaste qui regroupe |’ ensemble des
phénomenes statiques et dynamiques associés aux vibrations des atomes et des molécules.
Parmi les enjeux modernes de la dynamique vibrationnelle, citons I'éude des propriétés

structural es des molécules, |a caractérisation des interactions intermol écul aires.

Le travail présenté dans ce premier chapitre, s'inscrit dans le cadre d’ une introduction
a |’ éude de la dynamique vibrationnelle d’un réseau a deux dimension, vu I’importance de
leurs éudes, en introduisant des notions de base concernant les vibrations du réseau et les
phonons, Ces vibrations ont des conséquences directes sur les propriétés des solides (chaleur
spécifique, fusion, conductivité thermique). En effet, nous avons effectué un rappel sur la
cristallographie et la zone de Brillouin), pour faciliter aux lecteurs sa compréhension. Par la

suite, nous avons décris la méthode de raccordement.
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I ntroduction

Les ondes élastiques ou vibrationnelles de surface on fait I’ objet d’un intérét théorique

9eme

et expérimental croissant depuis la fin de 1 siecle. Les premieres études remontent a
1887, lorsque Lord Rayleigh discuta de la présence d’ ondes localisées pouvant se propager
dans des directions paraléles a la surface pour des milieux isotropes et éastiques, ces
excitations ont été identifiées comme des ondes de surface car elles sont caractérisées par une
décroissances exponentielle de leur amplitude depuis la surface vers le volume et par la
relation de proportionnalité entre la fréquence et le vecteur d’ onde. Jusgu’ au milieu des
années soixante les applications principales de ces ondes de surface éaient orientées vers

I’ étude des ondes sismiques se propageant dans la crolte terrestre[ 25].

Cependant, dans un solide, le modéle du réseau cristalin est une approximation de la
configuration des atomes, En effet, ceux-ci exécutent en fait des déplacements vibrationnels
auteur de leur position d’ équilibre. Ce sont des fluctuations thermiques dont les amplitudes et

les énergies sont déterminées par |latempérature de solide [25].

Dans ce chapitre nous rappelons brievement quelques notions de la dynamique
vibrationnelle dans les solides cristallins, puis nous alons étudie la dynamique vibrationnel
d’'un guide d’onde parfait quasi-bidimensionnel et établirent la matrice dynamique, qui nous
permettra de calculer les courbes de dispersion, les bandes passants et interdites, qui définition

|es modes vibrationnels d’ une surface ordonnée.

|. Description du modéle

Le modéle que nous avons choisi d’ étudier est purement classique. Le systéme modéle
est un plan carré infini formé d'atomes identiques qui peuvent se déplacer dans deux
directions. Ce plan infini d’ atomes « classiques » constitué des chaines atomiques linéaires
infini, les paramétres propres du systeme sontsymbolisés par un assemblage des masses m
ponctuelles reliées par des constantes des forces K; etK,entre premiers et seconds voisins
respectivement (figure 11.1). On écrit les équations du mouvement de I'atome u(u,,u,)
représenté sur lafigure ci-dessous. Tous les atomes du réseau parfait ont des sites identiques,
ils sont donc équivalents. Ces atomes sont dits réductibles. Les équations du mouvement ne
seront écrites, par conséquent, que pour un seul atome et pourront étre déduites par simple
tranglation suivant les deux directions cartésiennes x et y pour les autres atomes. Pour des

raisons de simplification, la distance interatomique sera toujours égale al’ unité (a = 1).
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Figurell .1: Représentation du guide d’ onde parfait.

[1. Dynamique vibrationnelle danslesrégionsloin du défaut

Nous nous plagons ici dans une région choisie suffisasmment éloignée de défaut pour
gue les atomes, constituant ce domaine, aient un environnement d une surface parfaite, a

savoir 4 atomes premiers voisins situés a une distance a et 4 seconds voisins a une distance

av2comme le montre lafigure 11.1, a étant |a distance interatomique.
L e repére orthogonal choisi ici est défini ains :

e L’axe Ox coincidant avec la direction [10] (dans le plan), c’est-a-dire la direction

paraléle alasurface et perpendiculaire au défaut.

e L’axeOy sdlon[01], ¢’ est-&-dire selon ladirection parallele ala surface.

Afin de déterminer la dynamique vibrationnelle en surface loin de défaut, nous allons
ecrire les éguations de mouvements d’un atome de la surface en considérant les premiers et
les seconds voisins dans le cadre de I’ approximation harmonique[ 26],associée au modéle des

forces centrales. L’ éguation de mouvement d’ un atomel est donnée par :

W mug (L w) = = iy B (“L) KL D[ug (U, 0) — ug (L )](1.2)

aetf représentent des directions cartésiennes. m(1) indique la masse de I’atome du

site (1), u,(l,w) le déplacement suivant la direction a , rgreprésente la composante
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cartésienne du vecteur position joignant les sites (1) et (I'), r le module du vecteur
position,K(1,1) la constante de force entre les atomes (1) et (1), et w est |la fréquence de

vibration de |’ atome considéré.

Pour les N atomes contenus dans la cellule élémentaire et selon, les deux directions
cartésiennes on aura un systéme de 2N équations de mouvements. Ce réseau présent
I’avantage de la symétrie de trandlation et tous les atomes ont des sites identiques. En
appliquant les conditions aux limites périodiques de Born et Von Karman, on peut réduire le
champ des déplacements et les équations de mouvement ne seront écrites que pour un seul
atome, et le reste des équations seront déduites par une simple tranglation dans les deux

directions cartésiennes.

En utilisant les équations (I1.1), le mouvement atomique dun site de

coordonnées(ny, n, ) situé sur lasurface loin de défaut peut s'exprimer ainsi :

[Q21 = D(p,, z,1)][T) = [0) (11.2)

1/2

Avec Q = [

m wz]

e ., . . k
- :wi est la fréquence normalisée sans dimension, avec wy = /;1 est la
1 0

fréguence propre de vibration de la structure parfaite. r = % le rapport entre les constantes de
1

force de deuxieme et de premier voisins du réseau parfait.Ireprésente la matrice identité de
dimension. D((py, z, r) c'est la matrice dynamique du réseau parfait, une matrice carrée
donnée en fonction deg,, z et r par :

el 0]
D;=02-2-2r +(z+z 1) (1 + cos(@y))
D,=0? -2 -2r + cos( @) (2+r (z+z71))

D;=irsin(g,) (z-z71)

zest le facteur genérique pour le plan, satisfaisant les conditions d’ évanescences suivant les x
positifs.,=q,a,q, €tant un vecteur d’onde unidimensionnel du réseau réciproque dans la
direction parallele au défaut (al’axey), a est la distance interatomique entre premiers voisins.
|u)est un vecteur représentatif des déplacements vibrationnels d'un site de réseau parfait

donné:
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1) = (uX(nX’ny)> (1.3)

Uy (nx' ny)

[11. courbe de dispersion

En résolvant I’équation (11.2) , pour z = e'¥xfixe, la résolution du probléme aux
valeurs propres de la matrice dynamique D en volumedonne les fréquences propres de
vibration 2, ainsi que les vecteurs propres u, correspondants. Les modes propageants du
guide d’onde plan correspondent aux solutions| Z| = 1. lls sont habituellement donnés en
fonction de ¢,. La fonction d'ondep, = r.q, = q, représente la composante du vecteur
d’onde suivant la direction x dans le réseau réciproque du fait que la direction interatomique
a est égale al’unite. En fait, les composantes (¢, ¢, ) du vecteur d’ onde déterminent I’ angle

d’incidence de |’ onde propageant relativement aux directions x et y.

Lorsque ¢, parcourt la premiére zone de Brillouin [-rr, ] on obtient les courbes de
dispersion Q (¢,). Ou lafréquence Qse déduit du nombre d’onde ¢,., qui est appelée relation
de dispersion. C'est lafagon la plus commode pour caractériser le comportement ondulatoire
d' un systeme. Un milieu satisfaisant a la relation simple, Q est proportionnela ¢, , est dit non

dispersif.

L’ allure des courbes de dispersions Q (¢, ) obtenues, qui sont symétriques par rapport

a ' axe des fréquences, est montrée sur la figure 11.2 pour les différentes vaeurs de ¢,,. Ces

résultats indiquent la tendance des branches de dispersion a étre des fonctionnelles de ¢, .

On note que ces courbes sont symétriques par rapport a I’origine et que leurs

dépendances en fonction deg, N’ est pas linéaire, ce qui exprime que le systeme est dispersif.

Sur la Figure Il. 2,TA estla branche transversale acoustique, TO est la branche
transversale optique, LO est la branchelongitudinale optique et LA la branche
longitudinal eacoustique.
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Figurell. 2: Dispersion aes modes propageant du guide d’ onde partrait pour différentes

valeurs de ¢, , mode 1 ; en couleur vert, mode 2 ; en couleur violet pour lavaleur der = 0.3.
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I11.1 Courbesdedispersion pour desdifferentesvaleursde ¢,

De point du vue technique, cette simulation est réalisée par le logiciel MATLAB. Les

résultats numériques sont obtenus pour r = 0,3 et pour différentes valeurs deg, .

Nous observons que pourg, =0, les deux modes du plan sont tous les deux
acoustiques (£2—0 quand ¢, —0) et que pour les autres valeurs de ¢, ces modes deviennent

optiques (Q# 0 quand ¢, = 0). Les figures 11.2.c et 1l.2.e indiquent aussi que les deux

branches sont dégéneérées pourg,, = 0 et 7, limites de la zone de Brillouin.
Cette premiere remarque sur les courbes de dispersion en améne plusieurs autres :

a) Premierement, Contrairement au cas éectronique ou les courbes sont des sinusoides
paraléles, nous n"avons ici aucun espoir de trouver une expression analytique utilisable. Il
faudra donc recourir a des méthodes purement numériques pour intégrer ces relations de

dispersion dans le probléme avec défauts.

b) Sans grande surprise, que ces courbes sont tres proches des courbes de dispersions des
phonons dans les cristaux. La courbe de dispersion peut également étre considérée comme

donnant |e spectre des énergies AQ possibles pour les phonons.

c) Les deux branches de dispersion se recouvrent sur un certain intervalle de fréquence

qui diminue quand la composante ¢, augmente de 0 a g A partir de cette vaeur, le

recouvrement disparait.

d) On constate qu'il existe des régions ou certaines courbes ont une dérivée négative
comme sur lafigure (11.2.€) pour ¢, = m. Cela signifie un changement de sens de propagation.
cette particul arité liée a des problémes d’ instabilité.

€) L’évolution des courbes en fonction de ¢, indique que la plage de propagation du
mode 1 (numérotation se faisant de bas en haut) diminue dans tout I'intervalle[0, ], alors que

le mode 2 voit d'abord sa plage se réduire de AQ = 1.45 (figure 11.2.c) a AQ= 0

(figure 11.2.f) pour <py§2?ﬂ, elle augmente ensuite dans lereste de |’ intervalle.

Pour ¢, = 0, le mode 1 se propage entre Q =0 e Q= 1.45; les fréquences de
propagation du mode 2 occupent I’intervale tout entier, i .e. [0, 2.45] (figure 11.2.c). A @, =,
le mode 1 devient propageant uniquement entre Q = 1.43 et Q = 2 et lemode 2 entre 2 et 2.5
(figurell.2.e).
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Nous concluons que I’angle d’incidence de |’ onde augmente au moment ou la plage de
propagation de chague mode diminue, c'est-a-dire quand I'angle d'incidence est nul (la
propagation se fait parallelement al’ axe Ox dans le sens positif), I’intervalle de propagation est

maximum (figure 11.2.c); quand celui-ci est supérieur az?” (le sens de propagation s’ inverse pour
le mode 2), les modes se propagent dans des intervalles réduits (figure 11.2.€).

Enfin, en examinant les vecteurs propres obtenus dans la résolution du systéme aux
valeurs propres, on montre que les courbes correspondent a un mode transversal (T) et a un

mode longitudinal (L) ; la numérotation se fait de bas en haut ; il y alieu de signaer que ce

choix est arbitraire.
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[11.2. Courbes de dispersions pour différentesvaleursder
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Figure Il .3: Courbes de dispersion du guide d'ondes parfait dans la premiére zone de
Brillouin qui représente les deux modes pour les différentes valeurs der.

Dans cette partie, nous avons présenté les courbes de dispersion du guide d’ ondes
parfait pour les différentes valeursde r (¢, , ¢, ont des valeurs fixes pour les valeurs de ).
Nous observons que :Si on augmente la valeur der la plage de propagation pour les deux

modes augmente. Par exemple pour : r = 0.2 :02,€[0,0.8%4] et N,¢ [0,2.19]].

r = 0.8:0,e[0,1.789] et 2,¢[0,2.683)].

Par analogie, s on diminuant lavaleur de rla plage de propagation diminue.
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[11.3. Lesbandes passantes et interdites

Laloi de dispersion qui donne la pulsation Q associée a chaque vaeur du vecteur d’ onde ¢,,,
permet d' éudier la propagation des ondes dans le systéme. Une vibration de fréguence Qne
peut se propager que s Q est contenue dans la bande permise, les autres valeurs

correspondent naturellement a la bande interdite.

On projetant les égquations dynamique (11.1) :

Suivant (ox) :

[22-2-2r + (z+z ) (L + cos(@,))]uy(mn) +[(z- z71) irsin(ep,)]u, (mn) =0
Suivant (oy) :

[22 -2 -2r + (z+z71) (1+ cos( @,)]u, (m, n) + [(z-z71) sin(py)]u,(mn)=0  (I1.4)

La résolution numérique du systéme d équation (11.4) pour des solutions itinérantes,
|z| = 1, donne la bande des phonons de volume du guide d’onde. Elle est représentée sur la
figure Il .4. Nous remarquons, la présence d une petite fenétre dans la bande passante dont la
largeur s'agrandit quand la valeur de la constante de forcer entre seconds voisins du réseau

augmente, ce petit espace constitue un intervalle interdit dans lequel les phonons ne peuvent

Se propager.

Nous remarquons pour les différentes valeurs der que la largeur de la fenétre dans la
bonde passante augmente si 1a valeur de r augmente, ¢’ est-a-dire la valeur de la constante de

force K du réseau augmente (figure 11.4).
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Figurell.4 : Bandes passantes de volume en (a) et (b) pour différentes valeurs der

En plus, nous pouvons méme connaitre les plages de propagation associées a chacun des
modes. Sur la figure( 11.5), sont représentées séparément les bandes propageantes pour chacun
des deux modes, transversa 1 (figure 11.5.8) et longitudina 2 (figure 11.5.b). La zone pointillée
correspond a la plage de propagation des modes alors que le reste de |’espace intéresse
naturellement les bandes interdites. Nous remarquons que la superposition de ces bandes
reproduit rigoureusement celle obtenue a la figure 11.4. pour la bande passante totale. La petite

fenétre évoquée précédemment se rapporte al’ espace qui N’ est pas recouvert par superposition
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des deux bandes propageantes. Autrement dit, elle représente bien un espace interdit aux

phonons issus des deux modes.
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Figurell.5: Bande propageante des modes transversal en (a) et longitudinal en (b) pour la

vaeur der fixe (r = 0.5).

V. Densité d’ état et chaleur spécifique

IV.1.Laméhodedesfonctionsde Green
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Pour I’ étude des vibrations des surfaces cristallines,Lifshitzet al, ont proposé une
méthode de résolution utilisant les fonctions de Green [18]. Cette méthode appliquée par
Rosenzweig a un modéle de cristal cubique simple avec des interactions centrales entre
atomes premiers et seconds voisins [2], des forces dues alarigidité angulaire d' un systéme
de trois premiers voisins formant un angle droit al’équilibre et des constantes de force telles
gue le cristal soit isotrope a lalimite desgrandes longueurs d’ onde, lui a permis de retrouver a
cette limite les ondes de Rayleigh pour une surface (001) et dans la direction de propagation
[100].

Par suite, Dobrzynskietal. ont montré comment cette méthode peut étre ssmplifiée
dans les calculs qu’ elle implique par des considérations de symétrie . Ils lui ont alors associé
la méthode des déphasages généralisés introduits par DeWill et Toulouse pour résoudre
compléetement le probléme des vibration des surfaces cristallines [27,28].ils ont alors détaillé
cette méthode simplifiée, qui est en principe générale, dans le cas d'un cristal monoatomique
cubiqgue simple, avec des interactions centrdes entre premiers voisins.En 1971,
Masrietal.[29]ont & leur tour appliqué cette méthode simplifiée des fonctions deGreena
I"étude des vibrations de la surface (100) du modéle de cristal cubique simple de
Rosenzweig|2].ils ont aors retrouvé les ondes deRayleigh a la limite des grandes
longueurs d’ondes, et de plus, ils ont montré I’ existence d’ états localisés en surface dans le

gap situé entre les bandes du cristal infini.

Durant ces dernieres années, cette méthode a été tres utilisée pour I'étude de la
dynamique vibrationnelle des systémes réels, avec quelques variantes dans le formalisme
mathématique, elle est devenue aussi une technique de référence souvent utilisée dans la
détermination des états de magnons localisés en surface [ 30].

Le principe de la méhode consiste a créer un réseau semi-infini & partir d’un réseau
illimité, en annulant les interactions entre les atomes situés de part et d autre du plan
bissecteur de deux plans atomiques consécutifs. L’effet de cette modification sur la
dynamique vibrationnelle des atomes constituant le systéme peut étre interprété comme une
perturbation qui transforme la matrice dynamique M,; du systeme illimité en une matrice M,

ayant laforme suivante :

Mg = My +M,) (11.5)
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Ou M, représente la matrice de perturbation composée d’une sous matrice non nulle

dont I’ ordre fini dépend du nombre de plans affectés par |a perturbation.
Si G (w?)est lamatrice des fonctions de Green définie par :
G(w?)=[w?l —M;1™t  (11.6)
Sont équivalent G, (w?) pour le systéme perturbé s écrit :
Gs(w?)=[w?] — M,]™!
Gs(wH)=[w? — (Mq + M,)] ™!

= G(@)=[(@*] = M) = =520

= Gy(0?)=[(0*] = M){U — G(0?). M, }] ™
D’ou larelation matricielle suivante :
G, (D)= - G(D. M, .G(w?) (I1.7)

L’ ensemble des états vibrationnelles du systeme perturbé est aors donné par les pbles
de la fonction G,(w?). Ils permettent, en général, d’interpréter leschangements causés par la

surface libre sur les spectres de vibration des atomes.
IV.2. Calcul desdensitésd’ état vibrationnelles

Beaucoup de propriétés physiques intéressantes induites par les excitations éastiques
ou magnétiques, sont obtenus a travers un calcul de densité d'état D(Q)[31], définie d’une
maniere que la quantité D(Q)d(Q) soit le nombre d éat d’ énergies compris entre Q et
(Q + dQ). Dans la limite thermodynamique, D (Q)est considérée comme étant une fonction
continue permettant le calcul de toutes les quantités thermodynamiques a partir de la fonction
de partition dans I'approximation harmonique de la dynamique du réseau. La quantité
principale d'intérét a cet égard est la contribution vibrationnelle a I’ énergie libre, donnée par
la définition standard F = U — TS, ou U est I’énergie interne du systéme considéré, Sson

entropie, et T étant satempérature absolue [2].

Nous pouvons faire un calcul de densité d' états vibrationnelles au voisinage d’ une
surface métallique donnée en utilisant un formalisme basé essentiellement sur les fonctions de

Green et laméthode de raccordement [24,25]. Pour cela, il faut tout d’bord calculer ladensité
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spectrale. Le moyen le plus direct pour avoir cette derniere est d' utiliser I’ opérateur de reen ,
qui peut étre exprimeé d’une maniere trés compacte, en utilisant la méthode de raccordement

[2], souslaforme suivante::

G(Q +ig, ¢r, 9,0, 4) = [(Q* + ie)] — My(p, 0,3, 2)] 72 (11.8)

La matrice des densités spectrales, pour un vecteur d’ onde paralléle aladirection de la

surface métallique est alors donnée par larelation suivante :

Ll '
P((a,ﬂ))(ﬂl Prry) = 2Q %, PLy Phr 8(QF — Q%) (11.9)

Ou I et I’ représentent deux sites différents, a et deux différentes directions
cartésiennes, et P.,, la composante a du vecteur déplacement de I’atome [ pour la branche

d énergieQ,,,.

La densité d’ état, qui correspond a la somme sur ¢, €t ¢, de latrace des matrices de

densités spectrales, peut alors s écrire sous laforme générale suivante :

Ll 2Q . ' .
D(Q) =Ty 0, Tia P’ (200, 0y) = =%, Tia lim, g+ [IMGLL (s, 0y, Q7 + i£)](11.10).

IV.3. Résultats et discussion
IV.3.1.Ladensitéd’ état :

La densité d' éat phononiqued’ un réseau parfait, représentée sur la figure (I1.6)pour

différentes valeurs de constante de forcer.

On remarque gue lorsque on augmente la valeur de r, I’apparition d’une marche vers les

hautes fréquence avec une diminution de lavaleur maximal des pics de la densité d’ état.
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Figurell.6: densité d’ éat d’ un réseau parfait pour différentes valeur der
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Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudie la dynamique vibrationnelle d’ un guide d’ onde
parfait quasi-bidimensionnels « un plan », dans lequel nous avons procédé a la détermination
des éguations de mouvement dans les deux directions cartésiennes d’ un atome dans le plan, ce
gui nous a amener établirla matrice dynamique de systeme et les équations propres de
systéme, puis en utilisant des programmes de simulation adaptés « MATLEB » nous avons
présenté les courbes de dispersions obtenues, les bandes passantes et interdites pour les
différentes valeurs de ¢,, €t rlors des calculs numériques. Les résultats obtenus sont discutés

et commentés.

Nous utiliserons I’ensemble des résultats précédemment trouvés dans le prochain
chapitre, qui porte sur la diffusion de phonons par un guide d’onde perturbé par différents
défauts. Nous verrons que les courbes de dispersion et |’ évanescence du champ vibrationnel

sont indispensables pour traiter la chaleur spécifique.
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Introduction

Le présent chapitre est consacré a I’étude de I’effet de défaut sur les propriétés de
propagation d’ondes élastiques dans les systemes bidimensionnels. Cette étude sera menée
dans un cas simple de 1’approximation harmonique des forces centrales et de I’interaction

entre premiers et seconds voisins.

Actuellement, pour décrire ’impact des défauts de structure sur les propriétés de
localisation et de propagation, plusieurs méthodes théoriques et expérimentales sont proposée
entre autre ; la méthode de diagonalisation direct [33], La méthode des fonctions de Green

[33] et La méthode de raccordement [22].

La méthode de calcul utilisée dans notre travail est la méthode de raccordement
développée initialement pour 1’étude des phénomenes de localisation que nous adaptons aux
calculs des propriétés de transport cohérent dans les systemes bidimensionnels en étudiant le

phénomene de diffusion d’ondes élastiques .

Dans le premier cas, nous appliquerons ce formalisme au cas d’un défaut d’interface,
c’est-a-dire, le systeme est composé de deux structures carré bidimensionnels de masses
différentes M; et M, respectivement (S(1):M;, S(2): M, ). Dans le deuxiéme cas nous
I’étendrons a un autre type de défaut qui se présente sous la forme d’un réseau parfait de
masse M;dans lequel on intercale une ligne infini d’atomes de masse M, dans la direction Oy
et qui brise la symétrie dans la direction Ox. Le troisieme cas nous considérons un défaut

plus complexe que le deuxiéme c’est-a-dire on insere un double plan dans la structure.
I. Description du modele

L. 1. Premier cas : un systéme interface

Le systeme modele de basse dimension que nous introduisons dans le cadre de cette
partie est un systéme interface, ce modele est compose de deux réseaux cristallins plans reliés
I’un a autre, chaque réseau constituée des atomes de masse M; et M, respectivement,
représenté dans la (figure III.1). Pour une étude détaillée de cette structure et afin d’appliquer
le formalisme de raccordement, en tenant compte uniquement des interactions entre premiers
et seconds voisins, nous définirons pour cela plusieurs régions d’étude. Le systeme est
composé tout d’abord d’une: région de défaut avec des atome M; (couleur move) et
M, (couleur rouge), d’une région de volume suffisamment éloignée du défaut pour avoir des

propriétés du systeéme semi-infini ; d’une région a gauche et région a droite avec des atomes
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M; ( a gauche) et M,(a droite) qui représentent les zones parfaites. Enfin il ya deux régions de
raccordement qui sont définies par les sites atomiques situés entre la région de défaut et la

région de volume.

2 2 e %! :
ks j" k. - % g e ey} s ks
Ky Ky g ks 4 ke
....... -« T; ml}‘( 2 AT, T —
k.. o -'._II s 3
i ks g - k, ks Ky
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roordemend ..

R E: _______________ > ,{ % ________  — R }{ ...... R f_ ............... >
N = N . N
g ~
]
(s) (4) (1] (2) (3] (6)

Figure III.1 : Schéma d’un modele d’un systeme interface.

L’étude dynamique dans le volume pour le systeme parfait a été faite au chapitre II.
Notre étude est réalisée dans le cadre de 1’approximation harmonique limité aux premiers et

seconds voisins.
I.2. Deuxiéme cas : un défaut étendu

Dans ce cas, nous généralisations 1’étude menée dans le cas précédent a un autre
défaut de structure ; un défaut étendu, c’est-a-dire, un réseau cristallins ayant un défaut qui

sont des puits infinis espacés d’un parametre du réseau.

Le systeme a étudier est un réseau cristallin plan formé d’atomes de masses M;qui
peuvent se déplacer dans deux directions, ce plan infini d’atomes M, constitue un défaut qui
symbolisé par un plan d’atomes de masses M,, ce systeme reliées par des ressortes
harmoniques. La figure III.2 schématise le modele et qui définisse les différentes régions

d’étude de systeme (les mémes régions dans le premier cas).
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Figure I1L.2 : Schéma d’un modele d’ un défaut étendu.

L.3. Troisieme cas : un défaut a deux plans

Notre modele est constitué de trois chaines atomiques linéaires infinies, les chaines
sont paralleles se composent de masses M;qui peuvent se déplacer dans deux directions, ce
plan infini d’atomes M; constitue un défaut de la masse M, , chaque atome est relié a son
premier et seconde voisines, les atomes M; et M, sont différentes 1’un par rapport a I’autre,
les distances entre masses adjacentes sont considérées égales suivant les deux directions

cartésiennes x et y du plan. Figure III.3 montre le modele.
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Figure II1.3 : Schéma d’un modele d’ un défaut de deux plan.

Les rapports entre les différentes constantes des forces en volume et la région

perturbée sont définis comme suit, pour les trois cas :

k ' ' ’ ’
r=k—2 s ki =1k sk, =4k, s ky=41ks ;k, =4k,
1
K, K3 K, K3 K, Ks Ke
—:AT"—: S —= '—:A '—:A = =04 .— =0
Ky ) y’kl ﬁ’kl y’kl ﬁ’kl 1ok, = 72
M,
e = M_ . rapport entre les atomes.
1
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I1. Matrice dynamique du systéme

La matrice dynamique D, trouve son origine dans 1’écriture des équations du
mouvement de vibration a la zone irréductible des figures (III.1), (II1.2),(I11.3) ,ainsi que les
atomes de raccordement, possédant un environnement du guide d’onde parfait, La matrice
correspondante a 1’écriture des équations de mouvement de ces atomes, est une matrice
rectangulaire  formée de n lignes et m colonnes. Elle contient plus d’inconnues que

d’équations. Elle peut s’écrire sous la forme :

[D] | u)= 0B (IIL.1)

Avec: dim [D] = (nxm) (IIL.2)
dim .JuBl=mx 1 (I1L.3)

dim .|0B=nx 1 (11L.4)

La quantité |u) dans I’équation (II.1), représente les déplacements vibrationnels de
tous les sites de la zone perturbée du systeme modele. Les matrices dynamiques obtenues

pour chacune des trois configurations sont :

Premiére cas :
[D]|u)= |08, Avec dim [D]= (8 x 12)
dim .Jull=12x 1
dim.|0B=8x1

d, 0 d, ds 0 0 d, ds 0 0 0 0
0 de d3 d, 0 0 dy dg O 0 0 0
d, —ds dog 0 dio din 0 0 O 0 0 0
D _ _d3 d7 O d12 d11 d13 0 0 O O 0 O
P 0" 0 dy —diy die O 0 0 dyy  dis 0 0
0 0 —-di dys 0 dyy O 0 di dig 0 0
d4 _d5 O 0 0 O d19 0 0 0 dzo d21
—ds dg 0 0 0 0 0 dy O 0 dy das
Avec :
d=0*"—a,—1—a, — Ar ds = —Ar(i sin(goy))
d, = a; + ay(cos(y)) dg =Q* =21 —a, — Air + (2 COS((py))
d; =a,(i sin((py)) d, = az(cos(goy))
dy = 1+ Ar(cos((py)) dg = Ar(cos(q)y))
doy=eQ* —yl—a, — A —a, di; = eQ? — 2y + y(Z cos(<py)) —-AB-p
dio = Ay + 2B (cos(¢y)) dig = B(cos(¢y))
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dy1 = AB(isin(gy)) dig=Q°—y—1—-Ar—r
di, =eQ* —2yA—a, — A — yxl(Z cos(<py)) dy =1+ r(cos(<py))
diz = A,B(cos((py)) dyy = —1(i sin(goy))
diy=eQ*—yr—y—18-P d22=Q2—2—/1r—r+(2cos(<py))
dis =y + B(cos(¢y)) dy3 = 1(cos(¢y))
dig = B(i Sin(%z))
m w? 112 w K
Ou Q= ] =— est la fréquence normalisée sans dimension. r === : le rapport
kq wWo K1

BN . .. , . k
entre les constantes de force des deuxiemes et premiers voisins du réseau parfait. wg = ;1

est la fréquence propre de vibration de la structure sans défaut.

Deuxieme cas :
[D] | u)= |08, Avec dim [D]= (10x 14)
dim .|uBl=14x 1
dim .|0B=10x 1

dq 0 d, d3 0 0 d,—-d;3 0 0 0 0 0 O
0 dy dy ds =dz3 ds 0 0 0 0 0 0 0 O
d, —dj dg 0 0 0 d; dg O 0 0 0 O 0
_d3 d5 0 d9 0 O d8 le O O O 0 0 0
D= dy —d; 0 0 ds 0 o o0 d,dg 0 0 O 0
d; ds 0 0 O dy 9o 0 dgdipo 0 0 O 0
0 o d7 —dg 0 0 dy; 0 0 0 dizdgiz 0 0
0 0 —dsdyy O 0 0 dyy 0 0 disdys 00
0 0 0 0 d7 _dS 0 0 dll 0 0 0 d13 _d13
0 0 0 o0 —dsdyp 0 0 0 dig 0 0 —diz dis
Avec :
d; = eQ? -2y — 28 de=0Q%—21+ 1(2 cos(goy)) —Ar—p
d,=y+ ,B(cos((py)) dig = )lr(cos(goy))
ds = B(isin(gy)) Ay =Q*—1—-r—A1—Ar
dy = eQ* —2yA — 2B — Ay* (2 cos((py)) di; =1+ r(cos(qoy))
ds = ﬁ(cos(qoy)) diz=r1( sin((py))
dg =Q* =21 —y—ar—p d14=92—2+(2cos(<py))—lr—r
d;, =4+ Ar(cos(goy)) dis = r(cos(goy))
dg = Ar(i sin(goy)) dig=Q*—2+ (2 cos(goy)) —2r
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Troisieme cas :
[D] | u)= |08, Avec dim [D]= (12 x 16)
dim .Jull=16x 1
dim .|0B=12x 1

Dynamique vibrationnelles en présence des défauts

dip 0 dyds 0 0 dyds 0 0 0 0 0O 0 o
0 ds dsd;, 0 0 dsdg 0 0 0 0 0 0 0 o
d —d3d, 0 do =ds 9 0 0 0 0 O 0 0 0 o
—d; d;, 0dg—ds d¢ o0 0 0 0 0 O 0 O 0 o
0 0 d4 d5 d9 0 O 0 le d11 0 O 0 0 O O
— 0 0 d:=d 0 di 0 0 di; diz O 0 0o O 0 0
Pl= dy —ds ()5 08 0 0 do 0 0 0 dio=d11 0 0 0 0
—ds dg 0g 0 0 0diz0 0 —dyydiz 00 0 0
0 0 00 dw0 —d; 0 04dyy O 0 0 disdis O 0
0 o 00 _dll d13 0 0 0 d17 0 0 d16 d18 0 0
0O o 00 O 0 di0diy 0 0 dy 0 0 O dis —dyg
0 0 00 0 0 dudiz0 0 0 diy 0dig=dis 0
Avec :
dy=e’—2'a;—a,—y—p dig=A+ Ar(cos(goy))
dy =a; +a; (COS(fpy)) dy, = Ar(i sin(<py))
d; =a;(i sin((py)) di, = Q* =21+ A*(Zcos((py)) —Ar—p
dy = vB*(cos(y)) d13 = Ar(cos(¢y))
ds = —B(isin(¢y)) dy=Q*—A—1-7r—12r
dg = eQ* — 2%a; + ai(Zcos((py)) —-f—a, dis =1+ r(cos(<py))

d;, = a; (cos(q)y))
dg = B*(cos(py))

dy=eQ*—A—y—f—Ar

dig =71(i sin(fpy))

di; =Q%* -2+ (2cos(<py)) —1r—Ar

dig = r(cos((py))
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III. Matrice de raccordement

L’objectif de cette partie, dans le cadre de notre étude, est d’établir les relations de
raccordement entre les déplacements vibrationnels des atomes appartenant au domaine de
défaut et les champs vibrationnels des modes évanescents des deux guides d’ondes parfaits.
La connaissance simultanée des facteurs de phase (Z,1/Z),déterminés a partir de la matrice
dynamique en volume(systeme parfait) du systeme tubulaire quasi-2D, permet de définir la
matrice de raccordement, pour cela nous allons représenter les déplacements atomiques des
sites appartenant a la région de raccordement par une combinaison linéaire de vecteurs {RT}
définissant un espace fini. Dans le cas présent, il y’a en effet deux régions de raccordement
différentes, c’est pour cela que nous allons définir deux bases distinctes {RT } et { R~ }, la
premiere caractérise la région de raccordement gauche (RRG) et la seconde caractérise la
région de raccordement droite (RRD). Les dimensions des vecteurs unitaires {R} et{7} sont
liés au nombre de modes €vanescents obtenus lors de 1’étude de la dynamique de localisation

de la région de volume. Ainsi {R} et {T} sont de dimension 2.

Pour un atome appartenant a la région de raccordement gauche (RRG), on peut décrire

ses déplacements vibrationnels de la maniere suivante [23] :

u,(n,m)= Y2, [ZMW]' R p(a,v) pour I< 1 (I11.5)
De méme, pour un atome de la région droite (RRD)

u,(n,m)= Y2_ [ZOW]'Tp'(a,v) pour [ > 1 (I11.6)

Ici a représente les directions cartésiennes et p(av), p’(4Vv' ) sont les poids pondérés
associés aux différents modes évanescents. Ils sont déterminés a 1’aide des vecteurs propres
de la matrice dynamique D définies auparavant.

Le vecteur [uBldes déplacements atomiques des sites de la maille élémentaire de la
zone de défaut (voir les figures (III.1, I11.2, III.3)) peut se décomposer en deux parties :

La premiére est partie irréductible est notée par |irr, elle est constituée par les amplitudes de
vibrations des n atomes irréductibles formant la région du défaut.

Quant a la seconde est la partie de raccordement, qui est notée par|racl elle est formée
par les amplitudes de vibration associées aux m atomes raccordés, ceci pour les deux bases

|RBet| TE Ainsi on écrit [23]

Iirr
Pl= .
[u (lrac (IIL.7)
Avec : dim |irrB= (n x 1), dim|racB= (m x 1) (I1L.8)
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A partir de 13, le raccordement des atomes peut étre décrit a 1’aide des expressions

suivantes :
[la O 8 ]

|uB= ||;;rc |§ E)l %zl (IIL9)
Y

Ou I4 est une matrice identité de dimension (n®n); et Ry, Ry, Rz, Ry sont des

sous matrices de dimension ((m-n)/2x(m-n)/2). Elles sont données par :

Z(1,1).p(1,1) Z(1,2).p(1,2)]

Ry = 7(2,1).p(21) Z(2,2).p(2,2)

_IZ(1,1).p'(1,1) Z(1,2).p'(1,2)
“Z(2D).p'(21) Z(2,2).p'(2,2)

_[z2(1,1).p(1,1) Z2(1,2).p(1,2)]
71Z2(2,1).p(2,1)  72(2,2).p(2,2)

_[22(1,1).p'(1,1) 72(1,2).p'(1,2)
*Tlz2en.peD 72(2,2).p'(22)

[0 Ry O |
Enposant D=0 0 Rz |, le systtme d’équation (II1.9) peut s’exprimer 2 I’aide
[0 R; 0 J
0 0Ry

lirr lo R, O | (lirrD lirrD
|u:<| : oR: | [ IRE|=Dg | |RE (IIL.10)
racl lo R, 0 J e ITE
0 O0Ry
Avec :
(IIL.11)

dim [Dgr] = (m xn)
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En utilisant la relation (III.10), on peut réécrire le systeme (III.1) de la maniere suivante :
lirr

Dyq(nx m)][ Dg(mxn)]|{ |RE |=|0R (I11.12)
| T
Soit :
|irrEl
[Ds(m x m)]| |RE | =|0E (111.13)

|ITE

Ceci, pour des valeurs des rapports de constantes de forces 4,7y, B, a; et @, données, les

modes localisés sur le défaut sont déterminés a partir de la relation de compatibilité :
det([Ds(m X m)]) =0 (I1.14)

Ces modes correspondent a des phonons localisés qui se propagent parallelement a la chaine
défaut, les déplacements vibrationnels associés de ces phonons s’évanouissent vers les régions

dites de volume du plan simple.
Les matrices de raccordement pour les trois défauts auront les dimensions suivantes :

i.  Premiere cas
dim lq = (4x4)
Dimensions de chacune des matrices R; , R, , R; et R, sont (4x4)
dim [Dg] = (8x8)
ii. Deuxieme cas
dim 1g = (10x10)
Dimensions de chacune des matrices R; , R, , R; et R, sont (4x4)
dim [Dg] = (10x10)
iii.  Troisiéeme cas
dim lq = (6x6)
Dimensions de chacune des matrices R; , R, , R; et R, sont (4x4)

dim [Dg] = (12x12)
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IV. Les densités d’états vibrationnels

IV.1 Premier cas : un systeme interface :

700

@)
600 | -

500 - -
400 - -

300 - -

dasité det=t

200 - -

o A A~

o 0.5 1 1.5 2 2.5
Fréquence Normalisée Q

600

(b)

500 - -
400 - -

300 - -

it det=t

200 - -

100 - _

_

0 Il I
o 0.5 1 1.5 2 2.5

Fréquence Normalisée Q

1400

(c)

1200 - -

1000 _
:

800 - -

600 - -

PP

400 - -

200 - -

A N N
(o] 0.5 1 1.5 2 2.5 3

Fréquence Normalisée Q

Figure II1.4 : Densités d’états dans le cas d’un systeme interface, dans les trois possibilités de
I’environnement élastique : en (a): adoucissement pour A= y= f=a,=a,= 0.5, en (b): homogeéne pour

A=y=B=a,=a,=1 et en (c) durcissement pour A= y= f=a;=a,=1,5 .
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IV.2. Deuxiéme cas: un défaut étendu :
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Figure III. 5: Densités d’états dans le cas d’un défaut étendu , dans les trois possibilités de
I’environnement élastique : en (a) :adoucissement pour A=y= f=0;=a,= 0.5,

en (b) :homogene pour A= y= f=a;=a,=1 et en (c) durcissement pour A= y= f=a;=a,= 1.5.
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IV.3. Troisieme cas : un défaut a deux plans :
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Figure I11.6: Densités d’états dans le cas d’un défaut a deux plans (défaut de masse) , dans les

trois possibilités de I’environnement élastique : en (a)adoucissement pour A=y= B=a1=0= 0.5 ,

en (b) :homogene pour A= y= B=a;=a,=1 et en (c) durcissement pour A= y= B=a;=a,=1.5.

V. Etat localisée
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V.1.Premier cas : un systeme interface :
3.5

(a)
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k
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P
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Q
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0 0.5 1 1.5 2 2.5 3
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Figure II1.7: Etats localisés de phonons dans le cas d’un systeme interface, dans les trois possibilités

de I’environnement élastique : en (a) adoucissement pour A=y= f=a;=0a,=0,5 en (b): homogene

pour A=y= B=ay=0a,=1 eten (c) durcissement pour A= y= f=ay=0a,=1.5.
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V.2. Deuxiéme cas : un défaut étendu :
3.5

(a)

3- i

(b) |

Q
A
3)}

/

6 ; T :
5l

P

1.5 2

VX
Figure IIL.8: Etats localisés de phonons dans le cas d’un défaut étendu, dans les trois

possibilités de I’environnement élastique : en (a) adoucissement pour A= y= =0 =0,= 0.5,

en (b) : homogene pour A= y= f=a;=a,=1 et en (c) durcissement pour A= y= f=0;=a,= 1.5.
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V.3. Troisieme cas : un défaut a deux plans :
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Figure II1.9: Etats localisés de phonons dans le cas d’un défaut a deux plans (défaut de
masse), dans les trois possibilités de I’environnement élastique : en (a) adoucissement pour
A=y= B=a;=a,= 0.5, en (b) : homogene pour A= y= f=a;=a,=1 et en (c) durcissement pour

A=y= B=a;=0,=1.5.
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VI. Discussion et analyse des résultats obtenus

VI.1 .Les densités d’états phononiques
La densité d’état phononique de trois systemes de défauts sont représentés sur les
figures (II1.4, IIL.5 et II1.6) pour les trois cas d’environnement élastique, homogene,

adoucissement et durcissement.

Nous remarquons que les modes vibrationnels, liés aux déplacements des atomes de
défaut, sont présents partout, des basses fréquences aux fréquences élevées, ils sont
représentés par les pics qui apparaissent dans les spectres des densités d’états vibrationnelles

de ces sites atomiques.

On remarque pour les trois cas, que les DOS, qui sont données en unités
arbitraires, sont définies sur I’intervalle de fréquence Q€ [0.2,4] qui correspond a celui de
dispersion de phonons dans le réseau parfait. Pour chaque site, nous avons analysé trois
possibilités de I’environnement élastique: (a: adoucissement), (b: homogene) et

(c : durcissement), des contraintes de forces dans la zone perturbée.

Dans chaque figure, nous observons plusieurs pics de résonance de différentes tailles
et largeurs. Ces derniers se déplacent 1égerement vers les hautes fréquences dans le cas de
durcissement. Ces résonances sont sensibles a la variation des parametres de réseau au

voisinage du domaine défaut.

On constate aussi, sur ces figures que, pour la majorité des sites, les densités d’états, a
basse fréquence, sont insensibles a la variation des constantes A4,y, 8, a4 et a, Par contre, en
haute fréquence, les amplitudes augmentent avec des valeurs croissantes des constantes

A, Y, B, a;q et a, . Leurs hauteurs et leurs nombres augmentent en passant aux hautes énergies.

Dong, il y’a deux contributions aux densités d’états des différents sites, une partie est
due aux phonons de volume et une autre aux états localisés. On peut dire que les densités
d’états sont sensibles au changement des parametres du systeme et que leurs réactions sont
différentes a cause de la différence de leur environnement atomique et de leurs champs de
forces respectifs. Cela apparait sur les pics qui sont de formes variées et différentes d’un
atome a un autre, ce qui est normal, car la réponse des résonateurs que sont les atomes est

différente aussi, compte tenu de leur environnement atomique et de leurs champs de forces.
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VI1.2. Les états localisés

La connaissance de la matrice dynamique de volume D, permet de déterminer les
limites de la bande de volume de réseau parfait en se déplacant, selon la direction
parallele a XM, dans la zone de Brillouin. Les courbes de dispersion des phonons localisés sur
le défaut sont déterminées dans I’espace (€, ¢,) a I'aide de I’équation (III.14). Le calcul
numérique de I’équation (III.14) dans I’espace (€2, ¢,) montre I’existence de phonons

localisés sur le défaut, dont les courbes de dispersion sont représentées par des branches en
traits gras sur les figures (IIL.7, II1.8 et II1.9), Ces figures montrent la bande passante des
modes de volume avec les courbes de dispersion des phonons localisés pour différentes
valeurs de A=y =f =aq = a, , elles illustrent la présence de défaut et la brisure de

symétrie due a la présence de défaut.

Sur toutes les figures (II1.7, I11.8 et I11.9) on peut remarquer la présence d’une fenétre
dans la bande de volume résultant des deux modes propageant et qui constitue un intervalle
interdit aux phonons. La largeur de cette fenétre dépend de la valeur du rapport des constantes
de force entre premiers et seconds voisins r. Ceci est justifié par les déplacements des limites
de la fenétre lorsqu’il y a un changement de I’interaction entre les atomes de réseau parfait.
Les courbes de dispersion dépendent directement de la valeur de la constante de force de
réseau cristallin parfait, en conséquence la bande de propagation aussi. Notons que le nombre
et les caractéristiques des courbes de dispersion dépendent fortement des valeurs des
constantes A,y, 8, a1 et a, . En plus, les branches de phonons localisés traversent la limite
de la bande de volume et pénetrent a I'intérieur de celle-ci. De ce fait on peut s’attendre a
plusieurs interférences dans le spectre vibrationnel dus aux interactions entre les différents

modes localisés et 1a bande de volume.

Sur les figures (IIL.7, 1.8 et I111.9), nous avons représenté les bandes passantes des
phonons de volume (en bleu) et les modes localisés (en noir) pour les trois systemes de
défaut cites dans le paragraphe (I) et pour les différentes valeurs des constantes 4,y, 8, a4 et a.
On distingue deux types de modes localisés ; les modes de tres basses énergies qui
apparaissent au dessous de la bande passante de phonons de volume appelés modes
acoustiques, et les modes localisé a hautes énergies qui se trouvent au dessus des modes de

volume qui sont des modes optiques.

Nous constatons que le nombre et les caractéristiques des branches de phonons

localisés sont fortement modifiés, et 1’allure des bandes de volume ne change pas, ce qui était
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prévisible, car les parametres de défaut n’influencent pas les phénomenes de volume. On
remarque 1’apparition progressive de nouvelles branches optiques en dessus. Leur nombre
varies avec la variation des constantes (a: adoucissement), en (b: homogene) et en
(c : durcissement).

Nous remarquons aussi 1’apparition des branches acoustiques dans la fenétre de bande
de volume qui est une zone interdite aux phonons. On conclut donc que pour des valeurs
croissantes des parametres du défaut, les branches se déplacent des basses fréquences (modes

acoustiques) vers les hautes fréquences (modes optiques).
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Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudies le cas de diffusion d’onde élastique dans les
systtmes  bidimensionnels présentant des différentes types des défauts de structure

(a: adoucissement), (b: homogene) et (¢ : durcissement).

Dans la premiere partie nous avons présente les différents modeles de défauts de
structure qui nous avons étudie, la matrice dynamique de systeme ainsi que la matrice de

raccordement obtenue a partir de la méthode de raccordement .

Dans le deuxieme partie et a 1’aide de programme de simulation adaptée
« MATLEB », nous déterminons I’état de diffusion d’ondes élastiques et I’évolution des
courbes des etats localisés de phonons et densités d’états qui sont sensibles au changement de

leur environnement atomique et de leurs champs de forces respectifs.
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Conclusion Générale

Les surfaces des matériaux solides sont devenues aujourd hui d’un grand intérét
technologique qui est a I’origine d’une recherche toujours plus poussée pour obtenir des
composants avec des propriétés physiques trés bien contrélées sur des dimensions de plus en

plus réduites.

Dans ce travail, nous avons dével oppé une approche théorique qui permet de traiter la
propagation dans un systeme bi-dimensionnel présentant des défauts de structure. Cette
approche est basée essentiellement sur une méthode connue sous le nom « méthode de
raccordement», lors d’ une éude de I’ équilibre de la structure statique d’un réseau cristallin
semi-infini a deux dimensions. Bien que la méthode présentée dérive de travaux meneé sur les
guides d’'ondes élastiques. La méthode de raccordement s applique a |’ é&ude de la dynamique

des systemes, quelque soit leur taille, contenant des défauts variés.

L’éude dynamique d'un réseau parfait nous permet a déterminer la matrice

dynamique de systeme ainsi que les courbes de dispersion, les bandes passante et interdite.

En utilisant la méthode de raccordement nous avons calculer les densités d’ états ainsi

gue les états localisés des différents systeme défauts.

Nous avons conclut que pour des valeurs croissantes des parametres du défaut, les
branches se déplacent des basses fréquences (modes acoustiques) vers les hautes fréquences
(modes optiques) On peut dire aussi que les densités d’ états sont sensibles au changement des
parameétres du systeme et que leurs réactions sont différentes a cause de la différence de leur
environnement atomiqgue et de leurs champs de forces respectifs. Cela apparait sur les pics qui
sont de formes variées et différentes d’un atome a un autre, ce qui est normal, car la réponse
des résonateurs que sont les atomes est différente aussi, compte tenu de leur environnement
atomique et de leurs champs de forces.

Concernent les perspectives offertes par ce travail, nous proposons :

L’ application de la méthode de raccordement a des températures supérieure a ( 0°K ) pour
déterminé la chaleur spécifique et la conductivité thermique, aussi I’ éude de |’ effet de défaut
sur les propriétés de diffusion d’ ondes éastiques dans les systemes bidimensionnels a partir
de I’ approximation harmonique des forces centrales et de I’ interaction entre troisiéme voisins

et plus.



Conclusion générale
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Résumé

L’objectif de notre travail est I'étude de la dynamique vibrationnelle d'un réseau

bi- dimensionnel en présence des défauts .

A partir d’une étude théorique des phénomenes dynamiques liés a la localisation des ondes
élastiques au voisinage d'une interface entre deux guides d'ondes cristallographiques de basses
dimensions qui brisent la symétrie de translation dans la direction normale au défaut. Cette étude sera
menée dans le cadre de I’ approximation harmonique des forces centrales et de I’interaction entre
premiers et seconds voisins. A partir des structures modeles, ce travail porte sur le développement et

I’ application des méthodes anal ytiques et de simulation numérique.

Nous avons étudies les propriétés dynamiques du réseau parfait, qui permet de déterminer la
matrice dynamique de systéme et les courbes de dispersion, ains que la bande passante et interdite
dans un réseau quasi-bidimensionnels dans le cadre de I’ approximation harmonique des forces

centrales et de I’ interaction entre premiers et seconds voisins.

En présence de défaut, nous avons, utilisant la méthode de raccordement, calculé les densités
d états ainsi que les états localises des systemes. A I'aide de programme de simulation adaptée
«MATLEB », nous déterminons |’ état de diffusions d’ondes éastiques et |’ évolution des courbes
des états localisés de phonons et densités d'états qui sont sensibles au changement de leur

environnement atomique et de leurs champs de forces respectifs.
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Summary

The objective of our work is the study of the vibrational dynamics of a two-dimensional

network in the presence of defects.

From a theoretical study of the dynamic phenomena related to the localization of elastic
waves in the vicinity of an interface between two crystallographic waveguides of low dimensions
that break the trandation symmetry in the direction normal to the defect. This study will be carried
out within the framework of the harmonic approximation of the central forces and the interaction
between the first and second neighbors. From the model structures, this work deals with the

devel opment and application of analytical and numerical simulation methods.

We have studied the dynamic properties of the perfect lattice, which makes it possible to
determine the dynamic system matrix and the dispersion curves as well as the bandwidth and
forbidding in a quasi-two-dimensional lattice in the framework of the harmonic approximation of the

central and of the interaction between first and second neighbors.

In the presence of afault, we have calculated the state densities and the localized states of the
systems using the connection method. Using the matched simulation program "MATLEB", we
determine the state of elastic wave scattering and the evolution of the curves of the localized states of
phonons and state densities which are sensitive to the change of their atomic environment and of

their respective force fields.
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