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Introduction générale 

 La science des matériaux est aujourd’hui joue un rôle très important pour l’application 

technologique, avant d’employer les matériaux (solides) dans l’industrie, il faut s’assurer de la 

qualité de leurs propriétés structurales, électroniques, magnétiques, mécaniques,…etc. 

 Des recherches théoriques et expérimentales sont fut pour l’étude des métaux de 

transition à cause de leurs propriétés physiques intéressantes dans le domaine technologique. 

A notre connaissance, il n’existe que très peu d’études concernant ces matériaux et jusqu’à 

présent les caractéristiques détaillées n’ont pas été faites. Donc l’intérêt particulier de ce 

travail est une investigation détaillée de différentes propriétés physiques de ces matériaux qui 

sont très intéressants dans les applications technologiques. 

Pour cela, des différentes méthodes faisant pour une compréhension fondamentale de la 

structure électronique et par conséquent des propriétés des matériaux. Les atouts de ces 

méthodes sont leur prédictibilité, la possibilité de pouvoir traiter à priori n’importe quel 

élément et elles sont susceptibles de remplacer des expériences très couteuses ou même 

irréalisables à l’état actuel dans les laboratoires. 

Parmi les méthodes théoriques les plus connues est les plus utilisables, on cite la méthode des 

ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) utilisée pour le calcul des propriétés 

physiques des matériaux. Elle est restée de loin la plus utilisée et la plus efficace pendant 

plusieurs années, elle est basée sur la théorie moderne de la fonctionnelle de densité (DFT) et 

implémentées respectivement dans le code de calcul FLEUR. Ces méthodes permettent en 

particulier de comprendre mieux la physique des métaux de transition. En effet, les méthodes 

de calcul de la structure électronique dans l’approximation de la densité locale (LDA) et 

l’approximation du gradient généralisé (GGA) se sont avérées efficaces pour déterminer les 

propriétés de l’état fondamental, tells que le moment magnétique intrinsèque, ou le couplage 

magnétique. L’approximation du gradient généralisé (GGA), qui exprime le potentiel 

d’échange et de corrélation, non seulement en fonction de la densité de charge, mais 

également en fonction de son gradient, a permis une meilleur représentation de l’interaction 

d’échange-corrélation .Cette approximation est en général supérieure à LDA et a permis, entre 

autre, de bien décrire l’état fondamental magnétique du fer. 
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De nos jours, la modélisation physique par simulation numérique joue un rôle de plus en plus 

prépondérant dans de nombreux domaines de la physique, grâce à leur succès dans la 

description et la prédiction des propriétés des matériaux . 

Ainsi, l’intérêt de la modélisation et la simulation est d’étudier les diverses possibilités qui se 

présentent, et d’orienter l’industrie ou le génie des matériaux vers les meilleurs choix avec un 

coût minimum. 

Les premières approches ont alors évidemment cherché à modéliser celle-là à l’échelle 

atomique. Ceci a donné naissance à un grand nombre d’approches qui peuvent être regroupées 

en deux grandes familles; classiques et quantiques les premières méthodes « quantiques » 

développées, sont celles de Hartree et de Hartree-Fock. Moyennant certaines approximations, 

on transforme la fameuse équation de Schrödinger en un système d’équations que l’on peut 

résoudre numériquement pour une molécule ou un agrégat. 

Le Fe que nous avons choisi d'étudier dans ce travail cristallise dans la structure cubique 

centrée (cc), en dessous de sa température de Curie, le Fe est caractérisé par un ordre 

ferromagnétique. 

L’objectif principal de ce travail est d’étudier l'effet des contraintes sur les propriétés 

magnétiques (moment magnétiques de spin , orbital et  l’anisotropie magnétique) dans la 

monocouche Fe(001). Nous avons appliqué la méthode ab-initio, basée sur la théorie de la 

fonctionnelle dans le cadre de la méthode FP-LAPW. 

Ce mémoire est donc organisé de la manière suivante: 

 Le premier chapitre est consacré à la théorie fonctionnelle de la densité (DFT) et les 

équations de Kohn-Sham. 

       Le deuxième chapitre est consacré à la méthode de calcul de la structure électronique 

utilisées dans cet mémoire, nous abordons d’abord la méthode des ondes planes augmentées 

linéarisées à potentiel total (FP-LAPW). 

      Dans le troisième chapitre nous présentons le couplage spin-orbite et l'anisotropie 

magnétique. 

Les détails de nos résultats concernant l'étude de l'effet des contraintes sur les propriétés 

magnétiques (moment magnétiques de spin , orbital et  l’anisotropie magnétique ) dans la 

monocouche Fe (001) est présenté dans le quatrième chapitre. 

Enfin, on termine par une conclusion. 
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I.1 Introduction 

La physique de la matière condensée et la science des matériaux sont concernée 

fondamentalement par la compréhension et l'exploitation des propriétés des systèmes 

d'électrons et de noyaux atomiques interagissant. Le calcul de l'état fondamental d'un système 

à N électrons dans un cristal est très difficile, chaque particule interagit avec toutes les autres 

particules. 

L’équation de Schrödinger devient de ce fait mathématiquement insoluble. Plusieurs 

approximations ont été faites pour pallier à cette situation difficile. Une des méthodes utilisées 

est la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), développée par Hohenberg et Kohn [1]. 

La DFT est la méthode la plus efficace dans le calcul des structures de bandes pour les 

solides, nous l’utiliserons par conséquent dans cette étude. 

I.2 L’équation de Schrödinger  

Un cristal est constitué d’un très grand nombre de particules en interaction : Les électrons qui 

sont des particules légères et les noyaux qui sont beaucoup lourds. Le calcul de l’énergie 

totale d’un système composé d’ions et d’électrons en interaction est obtenu dans le cas 

général par la résolution de l’équation de Schrödinger des états stationnaires: 

                                         HΨ = EΨ                                                                                  (I. 1) 

Avec 

H: l'opérateur Hamiltonien du cristal. 

Ψ: fonction d’one décrivant l’état du système.  

E: L'énergie totale du système. 

                                 𝐇 = 𝐓𝐞 + 𝐓𝐍 + 𝐕𝐞𝐞 + 𝐕𝐍𝐍 + 𝐕𝐞𝐍                                                         (I. 2) 

L'opérateur Hamiltonien peut âtre décomposé en deux contributions, cinétique et potentielle. 

Te: est l’énergie cinétique des électrons. 

TN: est l’énergie cinétique des noyaux. 

Vee: est l’énergie potentielle de répulsion entre les électrons. 

VNN: est l’énergie potentielle de répulsion entre les noyaux. 
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VeN: est l’énergie potentielle d’attraction électrons-noyaux. 

on  écrit  ce  Hamiltonien pour un système ayant N noyaux et n électrons : 

𝐻 = −
ℏ2

2𝑚
∑∇𝑖

2

𝑛

𝑖

−
ℏ2

2
∑

∇𝑘
2
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𝑁

𝑘

+
1

2
∑∑

𝑒2

4𝜋𝜀0𝑟𝑖𝑗
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𝑛

𝑖

+
1

2
∑∑

𝑍𝑘𝑍𝑙𝑒
2

4𝜋𝜀0𝑅𝑘𝑙

𝑁

𝑙

𝑁

𝑘
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𝑁

𝑘

𝑛

𝑖

                                                                                            (I. 3) 

où 

m:est la masse de l’électron. 

rij:est la distance entre l’électron iet l’électron j. 

 Mk:est la masse du noyau. 

 Rkl: est la distance entre le noyau k et le noyau l. 

Zk, Zl: Les nombres atomiques des noyaux k et l. La résolution exacte de l’équation de 

Schrödinger (I-1) n’est possible que pour les systèmes hydrogénoïdes. Dans tous les autres 

cas (systèmes poly-électroniques), il faut faire recours à des approximations, en particulier à 

celle de Born-Oppenheimer. 

I.3 Approximation de Born- Oppenheimer  

Du fait que les noyaux sont très lourds par rapport aux électrons, d’après Born-

Oppenheimer[2], on peut négliger leurs mouvements par rapport à ceux des électrons et on ne 

prend en compte que ceux des électrons dans le réseau rigide périodique des potentiels 

nucléaires. On néglige ainsi l’énergie cinétique TN des noyaux, l’énergie potentielle noyaux – 

noyaux VN-N   devient une constante qu’on peut choisir comme la nouvelle origine des 

énergies. 

L'Hamiltonien  H du système s'écrit :                                                                       

                               Htotal=Te+ Vne+  Vee                                                                  ( )            

  

 

alors: 
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𝐧
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                                                                  (I. 5) 

 

L’équation de Schrödinger s’écrit alors : 
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[−
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𝐍

𝐤

𝐧

𝐢

]𝚿𝐞 = 𝚬𝐞𝚿𝐞                                          (I. 6) 

     Pour trouver les fonctions et les valeurs propres d'un système électronique, on doit 

résoudre cette équation, mais ça reste impossible à cause du troisième terme qui dépend de  

𝑟𝑖,𝑗 et qui se présente toujours comme un problème à N corps. Pour se ramener à des équations 

à un électron. on distingue deux approximations différentes: approximation du champ auto-

cohérente  (Hartree, Hartree-Fock), et la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). 

I.4 L'approximation de Hartree-Fock 

 En 1928, Hartree considère que chaque électron se déplace de façon indépendante dans le 

champ moyen créé par les noyaux et l'ensemble des autres électrons [3]. L’Hamiltonien  peut  

être  écrit  comme  une  somme  des  Hamiltoniens  chacune  décrit  le comportement d’un 

seul électron : 

                                          𝐇 = ∑ 𝐇𝐢𝐢                                                                                               (I. 7) 

avec: 

                  𝐇𝐢 = −
ℏ𝟐

𝟐𝐦
∆𝐢 + 𝐔𝐢(𝐫⃗𝐢) + 𝐕𝐢(𝐫⃗𝐢)                                                                                   (I. 8) 

telque : 

𝐔𝐢(𝐫⃗𝐢) =  −∑
𝐙𝐤𝐞

𝟐

𝟒𝛑𝛆𝟎|𝐫⃗𝐢 − 𝐑⃗⃗⃗𝐤
𝟎|

𝐤

                                                                                                  (I. 9) 

C'est l’énergie potentielle de l’électron (i) dans le champ de tous les noyaux (k). 

Rk
0: est la position fixe des noyaux (k). 

           𝐕𝐢(𝐫⃗𝐢) =
𝟏

𝟐
∑

𝐞𝟐

𝟒𝛑𝛆𝟎|𝐫⃗𝐢−𝐫⃗𝐣|
𝐣                                                                                                           (I. 10) 

c'est le champ effectif de Hartree. 

Le potentiel effectif est la somme de ces deux contributions : 

                 𝐕𝐞𝐟𝐟(𝐫⃗) = 𝐕𝐇(𝐫⃗) + 𝐕𝐍(𝐫⃗)                                                                                           (I.11) 

𝑉𝐻(𝑟): Le potentiel de Hartree.  

𝑉𝑁(𝑟): Le potentiel d'interaction électron-toutes autres noyaux. 



Chapitre I                              la theorie de fonctionnelle de la densité (DFT) 

 

 
6 

En introduisant le potentiel effectif dans l’équation de Schrödinger, on trouve : 

        - 
𝟏

𝟐
𝛁𝟐𝜱𝒊(𝒓) + 𝑽𝒆𝒇𝒇(𝒓⃗⃗)𝜱𝒊(𝒓) = 𝜺𝒊𝜱𝒊(𝑟)                                                                        (I.12) 

où 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)est un potentiel effectif qui tient compte de l'interaction de l'𝑖è𝑚𝑒électron avec les 

noyaux et de l'interaction moyenne avec les autres électrons. 

La fonction d’onde du système électronique a la forme d’un produit de fonction d'ondes des  

électrons, et l’énergie de ce système égale à la  somme des énergies de tous les électrons. 

                     𝚿(𝒓𝟏, … , 𝒓𝑵) = 𝜱𝟏(𝒓).𝜱𝟐(𝒓)… .𝜱𝑵(𝒓)                                                             (I.13) 

                    E=E1+E2+……..+En                                                                                                                (I.14) 

L’équation (I.13) est bien une solution de l’équation (I-12) mais ne respecte pas le principe de 

Pauli. L’approximation de «Hartree-Fock » [4, 5] a été introduite pour prendre en compte le 

spin des électrons pour la résolution de l’équation de Schrödinger. La différence entre 

l’énergie du système multiélectronique réel, et l’énergie obtenue dans l’approximation de 

Hartree comme étant celle représentant le reste des interactions électroniques. L’une de ces 

interactions qui manque dans le modèle de Hartree est l’échange et la corrélation. L’échange 

est d’origine purement quantique. C’est cet effet qui exprime l’antisymétrie de la fonction 

d’onde par rapport à l’échange des coordonnées de n’importe quels deux électrons menant à 

décrire le système à N corps (électrons) par l’égalité : 

         Ψ(𝐫⃗𝟏, … , 𝐫⃗𝐚, … , 𝐫⃗𝐛, … , 𝐫⃗𝐍) = −Ѱ(𝐫⃗𝟏, … , 𝐫⃗𝐛, … , 𝐫⃗𝐚, … , 𝐫⃗𝐍)                                                 (I.15) 

Ѱ doit être antisymétrique. Donc, elle s’écrit sous la forme d’un déterminant de Slater. 

          𝚿(𝐫⃗𝟏, 𝐫⃗𝟐, ……… , 𝐫⃗𝐧) =
𝟏

√𝐍!
||

𝜱𝟏(𝐫⃗𝟏) 𝜱𝟏(𝒓)(𝐫⃗𝟐) … 𝜱𝟏(𝐫⃗𝐧)

𝜱𝟐(𝐫⃗𝟏) 𝜱𝟐(𝐫⃗𝟐) … 𝜱𝟐(𝐫⃗𝐧)
⋮

𝜱𝒏(𝐫⃗𝟏)
⋮
…

⋮
𝜱𝒏(𝐫⃗𝐧)

||                               (I.16) 

avec, 

1

√N!
 est le facteur de normalisation. 

Ѱi(r⃗i) est la fonction d'onde mono électronique qui dépend des coordonnées spatiales et du 

spin des électrons. 



Chapitre I                              la theorie de fonctionnelle de la densité (DFT) 

 

 
7 

Ces dernières  méthodes sont plus utilisées en chimie quantique pour traiter les atomes et les 

molécules, mais pour les solides, elles sont moins précises. Cependant il existe une méthode 

moderne et certainement plus puissante qui est la théorie de la fonctionnelle de la densité 

(DFT). 

I.5  La théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) 

Le concept fondamental de la DFT est que l'énergie d'un système électronique peut être 

exprimée en fonction de sa densité. C'est en fait une idée ancienne datant principalement des 

travaux de  Thomas [6]  et  Fermi [7] 

         La Théorie de la fonctionnelle de la densité(DFT) a été développée en deux temps, en 

1964 et en 1965, par Hohenberg, Kohn et Sham [8,9]. Cette théorie nous permet de 

substituer la détermination  de l'état fondamental d'un système à N particules en interactions 

par la  résolution de l'état fondamental d'un système de particules indépendantes, chacune 

évoluant dans un potentiel effectif  Veff (r) prenant en compte toutes les interactions avec les 

autres particules, son idée fondamentale est que les propriétés exactes de l'état fondamental 

d'un système fermé formé de noyaux positionnés dans des sites fixes et d'électrons les 

entourant, sont des fonctionnelles de la seule densité électronique. Cette théorie est basée sur 

deux théorèmes fondamentaux proposés par Hohenberg et Kohn. 

I.5.1 Théorèmes de Hohenberg - Kohn 

Théorème 01 :L'énergie totale de l'état fondamental E est une fonctionnelle unique de la 

densité des particules ρ(r) pour un potentiel externe  𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) donné:  E = E [ρ(r)] 

Théorème 02 : la fonctionnelle de l'énergie totale de tout système à plusieurs particules 

possède un minimum qui correspond à l'état fondamental et à la densité de particules de l'état  

fondamental. 

E (ρ0) = min E (ρ) 

Selon le théorème 01, l'énergie totale d'un système d'électrons en interaction de spins non 

polarisés, peut se mettre sous la forme :  

𝑬[𝝆(𝒓)] = 𝑻𝟎[𝝆(𝒓)] + 𝑬𝒆𝒙𝒕[𝝆(𝒓)] + 𝑬𝑯[𝝆(𝒓)] + 𝑬𝒙𝒄[𝝆(𝒓)]                             (I. 17) 

ou bien sous la forme : 
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𝑬[𝝆(𝒓)]

= 𝑻𝟎[𝝆(𝒓)] + ∫𝝆(𝒓)𝑽𝒆𝒙𝒕[𝝆(𝒓)]𝒅
𝟑𝒓 +

𝟏

𝟐
∬

𝝆(𝒓)𝝆(𝒓′)

|𝒓 − 𝒓′|
𝒅𝟑𝒓𝒅𝟑𝒓′

+                     𝑬𝒙𝒄[𝝆(𝒓)]                                                                                                                         (I. 18)  

où 

𝑻𝟎[𝝆(𝒓)] : est l'énergie cinétique de la particule indépendante (non-interagissant). 

𝑬𝒆𝒙𝒕[𝝆(𝒓)]: est l'énergie électrostatique d'interaction des électrons avec un potentiel extérieur 

𝑽𝒆𝒙𝒕(𝒓) et de l'énergie d'interaction noyaux-noyaux. 

𝑬𝑯[𝝆(𝒓)]: désigne l'énergie coulombienne (énergie de Hartree). 

𝑬𝒙𝒄[𝝆(𝒓)] : est l'énergie d'échange-corrélation qui corrige les modifications faites auparavant 

sur l'interaction électron- électron. 

Les expressions de  𝑇0[𝜌(𝑟)] et  𝐸𝑥𝑐 sont données par les relations suivantes: 

𝑻𝟎[𝝆(𝒓)] =∑𝜺𝒊

𝑵

𝒊=𝟏

−∫𝑽𝒆𝒇𝒇(𝒓)𝝆(𝒓)𝒅
𝟑𝒓                                                         (I. 19) 

𝑬𝒙𝒄[𝝆(𝒓)] =
𝟏

𝟐
∬

𝝆(𝒓)𝝆𝒙𝒄(𝒓, 𝒓 − 𝒓′)

|𝒓 − 𝒓′|
𝒅𝟑𝒓𝒅𝟑𝒓′                               (I. 20) 

I.5.2 Les équations de Kohn- Sham 

Ces équations ont pour objectif la détermination des fonctions d’ondes électroniques Ψ0଴qui 

minimisent l’énergie totale. Les fonctions d’ondes sont déterminées à partir d’une équation 

similaire à l’équation de Schrödinger d’une manière auto-cohérente. L’équation est donnée 

par [10] : 

                          [-𝛁 + 𝑽𝒆𝑵(𝒓⃗⃗) + 𝑽𝑯(𝒓⃗⃗) + 𝑽𝑿𝑪(𝒓⃗⃗)]Ѱ𝐢(𝒓⃗⃗) = 𝑬𝒊Ѱ𝐢(𝒓⃗⃗)                        (𝐈. 𝟐𝟏) 

C'est là en donnant la somme de la densité de probabilité sur les orbitales occupées (on unité 

atomique u. a) 

𝛒(𝐫⃗) =∑Ѱ𝐢
∗

𝐨𝐜𝐜

(𝐫⃗)Ѱ𝐢(𝐫⃗)                                                                                  (𝐈. 𝟐𝟐) 



Chapitre I                              la theorie de fonctionnelle de la densité (DFT) 

 

 
9 

où ∶ Ѱi(r⃗) est la fonction d'onde à une particule l'énergie mono particule, VeN(r⃗)le potentiel 

colombienne dû aux noyaux, VH(r⃗) potentiel de Hartree et VXC(r⃗)le potentiel d'échange-

corrélation. Ces potentiels sont donnés par: 

{
 
 
 
 

 
 
 
 
𝑽𝑯(𝒓⃗⃗) = ∫

𝝆 (𝒓′⃗⃗⃗ ⃗)

|𝒓⃗⃗ − 𝒓⃗⃗′|
𝒅𝟑𝒓

𝑽𝑿𝑪(𝒓⃗⃗) =
𝜹𝑬𝑿𝒄[𝝆]

𝜹𝝆(𝒓⃗⃗)

𝑽𝒆𝑵(𝒓⃗⃗) =∑
𝒁𝝉

|𝒓⃗⃗ − 𝑹⃗⃗⃗ − 𝝉⃗⃗|
𝑹⃗⃗⃗𝝉⃗⃗⃗⃗⃗⃗⃗⃗

                                                                       (I. 23)
 

Jusqu’ici la DFT est une méthode exacte, mais pour que la DFT et les équations de Kohn-

Sham deviennent utilisables dans la pratique, on a besoin de proposer une formule pour 

𝐸𝑋𝐶[𝜌(𝑟)]et pour cela, on est obligé de passer par des approximations. 

I.5.3 Approximation de la densité locale (LDA) 

Pour approximer la fonctionnelle de la densité Exc[ρ(r)], Kohn et Sham proposant dés 1965  

l’approximation de la densité locale (LDA) [11], qui traite un système inhomogène comme 

étant localement homogène . 

Considérant une statistique de Fermi d'un gaz d'électrons uniforme pour exprimer l'échange. 

Ces développements ont été ensuite étendus à la prise en compte de la corrélation. Dans cette 

approximation l’énergie d’échange-corrélation s’écrit sous la forme : 

𝑬𝒙𝒄
𝑳𝑫𝑨[𝝆(𝒓)] = ∫𝝆(𝒓)𝜺𝒙𝒄

𝒉𝒐𝒎 [𝝆(𝒓)]𝒅𝟑𝒓                                                                 (I. 24) 

 

𝜺𝒙𝒄
𝒉𝒐𝒎 :est l’énergie d’échange et de corrélation par particule d’un gaz électronique uniforme 

de densité  ρ que l’on connaît sa forme. 

Le potentiel d’échange-corrélation 𝑉𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴 peut écrire sous la forme : 

𝑽𝒙𝒄
𝑳𝑫𝑨(𝒓) =

𝝏𝑬𝒙𝒄
𝑳𝑫𝑨[𝝆(𝒓)]

𝝏𝝆(𝒓)
= 𝜺𝒙𝒄

𝒉𝒐𝒎[𝝆(𝒓)] + 𝝆(𝒓)
𝝏𝜺𝒙𝒄

𝒉𝒐𝒎[𝝆(𝒓)]

𝝏𝝆(𝒓)
                   (I. 25) 

Dans le cas des matériaux magnétiques, le spin électronique fournit un degré de liberté 

supplémentaire et la LDA doit alors être étendue à l’approximation de la densité de spin 
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Locale LSDA (Local Spin Density Approximation) où l’énergie d’échange et de corrélation 

Exc devient une fonctionnelle des deux densités de spin haut et bas: 

𝑬𝒙𝒄
𝑳𝑺𝑫𝑨[𝝆↓, 𝝆↑] = ∫𝝆(𝒓)𝜺𝒙𝒄 [𝝆↓(𝒓), 𝝆↑(𝒓)]𝒅

𝟑𝒓                                                       (I. 26) 

L’approximation de LDA  donne des résultats acceptables dans de nombreux cas (mais pas 

dans toutes les cas). Les difficultés rencontrées avec LDA, nécessitent la recherche d’autres 

méthodes. Parmi les méthodes existantes est celle du GGA (Generalized Gradient 

Approximation) que nous allons aborder dans le paragraphe suivant. 

I.5.4 L'approximation du gradient généralisé (GGA) 

         L'approche LDA se fondait sur le modèle du gaz d'électrons et supposait donc une 

densité électronique uniforme. Cependant les systèmes atomiques ou moléculaires sont le plus 

souvent très différents d'un gaz d’électrons homogènes, et de manière plus générale, on peut 

considérer que tous les systèmes réels sont inhomogènes c'est-à-dire que la densité 

électronique possède une variation spatiale. La méthode dite GGA (Generalized gradient 

approximation), a été développées de manière à prendre en compte cette variation de la 

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

également de son gradient. De manière générale, l'énergie d'échange-corrélation est définie 

dans l'approximation GGA comme : 

𝑬𝒙𝒄
𝑮𝑮𝑨 = ∫𝝆(𝒓) 𝜺𝒙𝒄[𝝆(𝒓), 𝛁𝝆(𝒓)]𝒅

𝟑𝒓                                                            (I. 27) 

Qui peut être exprimée comme : 

𝑬𝒙𝒄
𝑮𝑮𝑨[𝝆↑, 𝝆↓] = ∫𝝆(𝒓) 𝜺𝒙𝒄(𝝆↑, 𝝆↓, 𝛁𝝆↑ , 𝛁𝝆↓)𝒅

𝟑𝒓                                          (I. 28) 

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴 Dépend de la densité électronique et aussi de l’amplitude du gradient  de cette densité, 

et 𝜀𝑥𝑐 dépend en particulier de la GGA utilisée. 

I.5.5. Résolution des équations de kohn-Sham 

 La résolution des équations de Kohn et Sham nécessite le choix d’une base pour les fonctions 

d’ondes que l’on peut prendre comme une combinaison linéaire d’orbitales appelées orbitales 

de Kohn-Sham (KS) écrites sous la forme : 

                   𝜳𝒊(𝒓⃗⃗) = ∑ 𝑪𝒊,𝒋𝜱𝒋
∞
𝒋=𝟏 (𝒓⃗⃗)                                                                                 (I. 29) 
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où : 

𝚽𝐣(𝐫⃗): Sont les fonctions de base. 

𝐂𝐢,𝐣 : Les coefficients de développement. 

La résolution des équations de Kohn et Sham se résume à la détermination des coefficients 

𝐶𝑖,𝑗pour les orbitales occupées qui minimisent l’énergie totale. La résolution des équations de 

KS pour les points de symétrie dans la première zone de Brillouin permet de simplifier les 

calculs. 

Cette résolution se fait d’une manière itérative en utilisant un cycle d’interaction auto-

cohérent illustré par l’organigramme de la figure (I.1). On commence par injecter la densité 

de charge initiale𝜌𝑖𝑛 pour diagonaliser l’équation séculaire :  

                     (𝑯 − 𝜺𝒊𝑺)𝑪𝑰 = 𝟎                                                                                                      (I. 30) 

où : 

H: représente la matrice Hamiltonien. 

S : la matrice de recouvrement. 

En suite, la nouvelle densité de charge pout est construite avec les vecteurs propres de cette 

équation séculaire en utilisant la densité de charge totale qui peut être obtenue par une 

sommation sur toutes les orbitales occupées (I.22). Si les calculs ne concordent pas, on 

mélange les deux densités𝜌𝑖𝑛et𝜌𝑜𝑢𝑡 de la manière suivante: 

                        𝝆𝒊𝒏
𝒊+𝟏 = (𝟏 − 𝜶)𝝆𝒊𝒏

𝒊 + 𝜶𝝆𝒐𝒖𝒕
𝒊                                                                               (I. 31) 

i:représente la 𝑖é𝑚𝑒iteration et 𝛼 un parameter de mixage. Ainsi la procédure itérative peut 

être poursuivie jusqu’à ce que la convergence soit réalisée [12]. 
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Figure (I.1) : Diagramme de la théorie de la fonctionnelle de densité (DFT). 
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II.1 Introduction  

     Il existe différentes méthodes de calculs de structures électroniques pour la résolution des 

équations de la DFT. Ces méthodes diffèrent par la forme utilisée du potentiel et par les 

fonctions d’onde prises comme base. La méthode des ondes planes augm

(FP-LAPW) est l’une des méthodes les plus précises.

La méthode LAPW (linearized

fondamentalement une amélioration de la méthode dite des ondes planes augmentées (APW) 

élaborée par Slater. [2, 3]. Une nouvelle technique pour résoudre l’équation de Poisson 

été ajoutée à la méthode LAPW pour que nous puissions traiter l’absorption moléculaire sur 

les surfaces. Ainsi la méthode LAPW, qui assure la continuité du potentiel à la surfac

sphère «muffin-tin» MT, développe le potentiel sous la forme suivante

                       V(r) = �
∑ Vℓ�ℓ�

∑ V�e���
�

Ce qui est à l’origine du nom de la méthode FP

donc avant d’exposer le principe de LAPW, nous allons revoir les différents aspects de la 

méthode APW. 

II.2 La méthode des ondes planes augmentées  (APW)

      Slater expose la méthode APW (au

d’un noyau atomique, le potentiel et les fonctions d’onde sont de la forme «

présentant une symétrie sphérique à l’intérieur de la sphère MT de rayon

le potentiel et les fonctions d’onde peuvent être considérés comme étant lisses. En 

conséquence, les fonctions d’onde du cristal sont développées dans des bases différentes selon 

la région considérée : Solutions radiales de l’équation de Schrödinger à l’intérieur de l

MT et ondes planes dans la région interstitielle (Figure II.1)

 

Fig. (II.1) : Schéma de la répartition de la maille élémentaire en sphères atomiques et en 

région interstitielle. 
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Il existe différentes méthodes de calculs de structures électroniques pour la résolution des 

équations de la DFT. Ces méthodes diffèrent par la forme utilisée du potentiel et par les 

fonctions d’onde prises comme base. La méthode des ondes planes augm

LAPW) est l’une des méthodes les plus précises. 

La méthode LAPW (linearized augmented plane wave), développée par Andersen

fondamentalement une amélioration de la méthode dite des ondes planes augmentées (APW) 

. Une nouvelle technique pour résoudre l’équation de Poisson 

été ajoutée à la méthode LAPW pour que nous puissions traiter l’absorption moléculaire sur 

les surfaces. Ainsi la méthode LAPW, qui assure la continuité du potentiel à la surfac

» MT, développe le potentiel sous la forme suivante : 

ℓ� (r)Yℓ�(r)        à l�intérieurde la sphère  
���                        à l�extérieurde la sphère

�      

l’origine du nom de la méthode FP-LAPW (full potentiel LAPW).

donc avant d’exposer le principe de LAPW, nous allons revoir les différents aspects de la 

II.2 La méthode des ondes planes augmentées  (APW)   

Slater expose la méthode APW (augmented plane wave) dans son article 

d’un noyau atomique, le potentiel et les fonctions d’onde sont de la forme «

présentant une symétrie sphérique à l’intérieur de la sphère MT de rayon �

et les fonctions d’onde peuvent être considérés comme étant lisses. En 

conséquence, les fonctions d’onde du cristal sont développées dans des bases différentes selon 

: Solutions radiales de l’équation de Schrödinger à l’intérieur de l

MT et ondes planes dans la région interstitielle (Figure II.1) 

Schéma de la répartition de la maille élémentaire en sphères atomiques et en 

II                         La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FPLAPW) 

Il existe différentes méthodes de calculs de structures électroniques pour la résolution des 

équations de la DFT. Ces méthodes diffèrent par la forme utilisée du potentiel et par les 

fonctions d’onde prises comme base. La méthode des ondes planes augmentées linéarisées 

augmented plane wave), développée par Andersen [1], est 

fondamentalement une amélioration de la méthode dite des ondes planes augmentées (APW) 

. Une nouvelle technique pour résoudre l’équation de Poisson [4] a 

été ajoutée à la méthode LAPW pour que nous puissions traiter l’absorption moléculaire sur 

les surfaces. Ainsi la méthode LAPW, qui assure la continuité du potentiel à la surface de la 

�                         (II. 1) 

LAPW (full potentiel LAPW). 

donc avant d’exposer le principe de LAPW, nous allons revoir les différents aspects de la 

gmented plane wave) dans son article [3]. Au voisinage 

d’un noyau atomique, le potentiel et les fonctions d’onde sont de la forme «muffin-tin» (MT) 

��. Entre les atomes 

et les fonctions d’onde peuvent être considérés comme étant lisses. En 

conséquence, les fonctions d’onde du cristal sont développées dans des bases différentes selon 

: Solutions radiales de l’équation de Schrödinger à l’intérieur de la sphère 

 

Schéma de la répartition de la maille élémentaire en sphères atomiques et en 
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Alors la fonction d’onde ф(r) est de la forme :  

�(�) =

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧

1

√Ω
� ��

�

��(���)�� > ��(�)

� ���

��

��(�)���(�)� < ��(��)

�                                           (II. 2) 

         où : 

��.: Représente le rayon  de la sphère muffin-tin.   

Ω : est le volume de la cellule élémentaire. 

� : est le vecteur du réseau réciproque. 

�� et ���les coefficients du développement en harmonique sphériques ���. 

Notons que l’origine des coordonnées sphériques est prise aux centres des sphères atomiques. 

La fonction ��(�) est une solution régulière de l’équation de Schrödinger pour la partie 

radiale qui s’écrit sous la forme : 

�− 
��

��� +
�(���)

�� + �(�) − ������(�) = 0                                                                     (II. 3) 

où  ��: paramètre d’énergie. 

 �(�): Le composant sphérique du potentiel dans la sphère. 

      Les fonctions radiales sont définies par l’équation précédente, sont orthogonales à tout 

état propre du cœur, mais cette orthogonalité disparaît sur la limite de la sphère [2]. Comme le 

montre l'équation suivante: 

(�� − ��)����� = ��

�����

���
− ��

�����

���
                                                    (II. 4) 

��et��: sont les solutions radiales pour ces énergies �� et �� respectivement. 

Slater justifie le choix particulier de ces fonctions en notant que les ondes planes sont des 

solutions de l’équation de Schrödinger lorsque le potentiel est constant. Quant aux fonctions 

radiales, elles sont des solutions dans le cas d’un potentiel sphérique, lorsque El est une valeur 

propre. Cette  approximation est très bonne pour les matériaux  à structure cubique à faces 

centrées, et de moins en moins satisfaisante avec la diminution de symétrie du matériau. 
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Pour assurer la continuité de la fonction ф(r) à la surface de la sphère MT, les coefficients ���  

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

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

��� =
����

� � �⁄ ��(��)
∑ ��� ��(|� + �|��)���

∗ (� + �)                                                           (II. 5) 

�� : La fonction de Bessel. 

où l’origine est prise au centre de la sphère et �� est son rayon, Ainsi les ���  sont 

complètement déterminés par les coefficients des ondes planes, et le paramètre d’énergie �� 

sont des coefficients variationales dans la méthode (APW). 

Les fonctions d’ondes se comportent comme des ondes planes dans la région interstitielle, et 

elles augmentent dans la région de cœur et se comportent comme des fonctions radiales. Pour 

l’énergie��. Les fonctions APWs sont des solutions de l’équation de Schrödinger, avec �� es 

égale à la bande d’énergie indicée par G. ceci signifiait que les bandes d’énergie ne peuvent 

pas obtenues par une simple diagonalisation, et ceci implique de traiter le déterminant 

séculaire comme une fonction de l’énergie. 

La fonction ��(�) est dépendante de �� , et peut devenir nulle à la surface de la sphère MT, 

cela conduit à la séparation entre les fonctions radiales et les ondes planes. Pour résoudre ce 

problème, plusieurs modifications ont étés apportés sur la méthode APW. Parmi ces 

dernières, on cite le travail d’Anderson [1], ainsi que celui de Koelling [5]. 

La modification consiste à représenter la fonction d’onde �(�) à l’intérieur de la sphère par 

une combinaison linéaire des fonctions radiales ��(�) de leurs dérivées ��̇(�) par rapport à 

l’énergie. 

II.3 La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) 

II.3.1 Principe de la méthode LAPW 

 Dans cette méthode, Les fonctions de base à dans la sphère muffin-tin sont des combinaisons 

linéaires des fonctions radiales et leurs dérivés par rapport à l’énergie. Les fonctions ��(�,�) 

sont définies comme dans la méthode APW et la fonction �̇�(�,�) =
���(�,�)

��
   doit satisfaire 

la condition suivante : 

�−
��

���
+

�(� + 1)

��
+ �(�) − ��� ��̇�(�) = ���(�)                                   (II. 6) 
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Les fonctions d’onde s’écrites comme suite : 

�(�) =

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧

1

√Ω
� ��

�

��(���)�� > ��.

�[���

��

��(�)+ ����̇�(�)]���(�)� < ��.

�                                (II. 7) 

 

où ��� : sont des coefficients correspondant à la fonction �̇� et sont de même nature que les 

coefficients���. 

Les  fonctions (FP-LAPW) sont des ondes planes uniquement  dans les zones interstitielles 

comme dans la méthode APW. Les fonctions radiales peuvent être développées au voisinage 

de �� comme suit [6] : 

��(�,�) = ��(��,�) + (� − ��)�̇�(�,�) + 0((� − ��)
�)                                             (II.8) 

Avec : 0((� − ��)�) dénote l’erreur quadratique commise. 

 La méthode (FP-LAPW) entraine une erreur sur les fonctions d’ondes de l’ordre de 0((� −

��)�) et une autre sur l’énergie de bande de l’ordre 0((� − ��)�)[7], Nous pouvons obtenir 

toutes les bandes de valence dans une grande région d’énergie par un seul ��. Dans le cas de 

l’impossibilité, on divise la fenêtre énergétique en deux parties. 

II.4. Les rôle des énergies de linéarisation El  

 Nous avons cité déjà au-dessus que les erreurs commises dans la fonction d’onde (la densité 

de charge) sont l’ordre de 0((� − ��)�) et dans les bandes d’énergie  de l’ordre de 0((� −

��)�), ce qui indique qu’il faut choisir un paramètre �� près du central de la bande où on veut 

obtenir un bon résultat, et on peut optimiser le choix du paramètre �� en calculant l’énergie 

totale du système pour plusieurs valeurs de ��  et en sélectionnant l’ensemble qui donne 

l’énergie la plus inférieure. Malheureusement, quand ces stratégies marchent bien dans 

plusieurs cas, elles échouent misérablement dans plusieurs d’autres. 

La raison de cet échec est décrite dans la présence et l’étendue de l’état du cœur (seulement 

connu comme état de semi-cœur) dans plusieurs éléments en particulier : 

Métal alcalin, les terres rares, récemment les métaux de transitions et les actinides. 
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Comme mentionné, les fonctions augmentées ��(�)���(�)et�̇�(�)���(�) sont orthogonales à 

chaque état du cœur, cette condition n’est jamais satisfaite exactement excepté pour le cas où 

les états du cœur ne posséderaient pas le même l. 

Les effets de cette orthogonalité inexacte aux états du cœur dans la méthode (FP-LAPW) sont 

sensibles aux choix de  �� .  Le cas le plus critique, là où il y a un chevauchement entre les 

bases (FP-LAPW) et les états du cœur, ce qui introduit de faux états du cœur dans le spectre 

d’énergie, ces états sont connus  sous le nom de bandes fantômes. 

Ces dernières sont facilement identifiées, elles ont  une très petite dispersion et sont 

hautement localisées dans la sphère, et ont un caractère l de l’état de cœur. 

Pour éliminer les bandes fantômes du spectre, on peut mettre le paramètre d’énergie ��  égal à 

l’énergie de l’état du cœur [8]. 

II.5 Construction des fonctions radiales  

Les fonctions de base de la méthode FP-LAPW sont  développées sous la forme de fonctions 

radiales numériques à l’intérieur des sphères MT à condition que les fonctions de base et leurs 

dérivées soient continues à la surface de la sphère MT .à  signaler qu’elles sont des ondes 

planes dans la zone interstitielle. Ainsi la construction des fonctions de base de la méthode 

FP-LAPW revient à déterminer : 

- Les fonctions radialesU� (r) et leurs dérivées par rapport à l’énergieU̇�(r) . 

- Les coefficients s A��et B�� qui satisfont aux conditions aux limites. 

Les conditions aux limites fournissent un moyen simple pour la détermination du cut-off du 

moment  angulaire l���  et pour la représentation du cut-off G��� des ondes planes dans la 

sphère de MT pour un rayon R�. Une stratégie raisonnable consiste à choisir ces cut-off, tels 

que R�G��� = l��� , ce qui est réalisé en pratique puisque la convergence des calculs de FP-

LAPW est assurée pour R�G��� compris entre 7 et 9. 

On note aussi qu’il y a deux types de fonctions radiales : les fonctions radiales non relativistes 

et les fonctions radiales relativistes. 

II.4.1Les fonctions radiales non relativistes  

Les fonctions radiales ��(r)dans ce cas sont des solutions de l’équation de Schrödinger avec 

un potentiel sphérique et une énergie fixe��. 
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�−
��

���
+

�(� + 1)

��
+ �(�) − ��� ���(�) = 0                                 (II. 9) 

où �(�) : est la composante sphérique du potentiel dans la sphère MT : 

�−
��

���
+

�(� + 1)

��
+ �(�) − ��� ��̇�(�) = ���(�)                     (II. 10) 

Les solutions radiales doivent être normalisées à l’intérieur des sphères muffin-tin, donc :        

� [���(�)]��� = 1

��

�

                                                                              (II. 11)  

Et donc par l’utilisation de (II.14),il apparait que la fonction ��(�) et sa dérivée �̇�(�) sont 

orthogonales : 

� ��

��

�

��(�)�̇�(�)�� = 0                                                         (II. 12) 

La fonction �̇�(�) est normalisée : 

�� = � ���̇�(�)�
�

�� = 1                  

��

�

                                (II. 13) 

On peut remplacer cette condition de normalisation dans la méthode FP-LAPW par la 

suivante : 

��
����

′(��)�̇�(��) − ��(��)�̇�
′(��)� = 1                                         (II. 14) 

Cette équation sert à déterminer numériquement les fonctions ��(�)et�̇�(�). Avec cette 

normalisation on peut développer ��(�) sous la forme : 

��(� + δ) = ��(�) + δ�̇�(�) + ⋯                (II. 15) 

Avec 

ce choix, la norme de�̇� ��,soit ���̇�(r)���, indique l’ordre de la grandeur de l’énergie��. En 

particulier, selon Anderson [9] les erreurs sur l’énergie de linéarisation sont acceptables 

quand : 

��̇��. |�� − �|≤ 1                                              (II. 16) 
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Si un tel choix n’est pas possible, plusieurs options sont disponibles : 

Diviser le domaine d’énergie en fenêtres, et traiter chaque fenêtre séparément avec une 

énergie El appartenant à chaque état.  

Utiliser un développement sous la forme d’orbitales locales (méthode quadratique). 

Réduire la taille des sphères, ce qui revient à réduire la norme de la dérivé de �ℓ(�). 

Les deux première options sont les plus utilisées et seront exposées dans la suite. La dernière 

n’est pas disponible dans tous les programmes et elle n’a été appliquée, à notre connaissance, 

que par Goedeker[10]. 

II.5.2. Les fonctions radiales relativistes  

  Les corrections relativistes sont importantes uniquement lorsque la vitesse de l’électron est 

du même ordre de grandeur que la vitesse de la lumière. Dans la méthode FP-LAPW, les 

effets relativistes sont pris en compte à l’intérieur de la sphère MT et sont négligés dans la 

région interstitielle. En effet, la vitesse de l’électron est limitée par le cut off dans l’espace des 

k [11]. 

 La modification relativiste consiste à remplacer (II.10) et (II.11) par les équations de Dirac 

correspondantes et leurs dérivées par rapport à l’énergie. Koellin et Harmon[11], voir aussi 

Rosicky [12], Wood et Boring[13], Takeda [14], Macdonald et al [15], ont présenté une 

technique pour résoudre ces équations de Dirac avec un potentiel sphérique dans lesquelles 

l’effet de spin-orbite est initialement négligé, mais peut être inséré ultérieurement. 

   L’hamiltonien de Dirac est donné par : 

�� = ��� + (β − 1)mc� + �(�)                                                                     (II. 17) 

où C ; est la vitesse de la lumière,  est l’impulsion,  est la partie sphérique du potentiel, 

m est la masse de l’électron et les deux matrices  et  sont données par : 

� = �
0 �
� 0

�         ;          � = �
1 0
0 −1

�                                                                              (II. 18) 

Si Ѱsont les vecteurs propres de��, ils s’écrivent à l’aide des deux fonctionsɸ et �: 

Ѱ = �
ɸ
�

�                                                                                                                             (II. 19) 

ɸest appelé la grande composante de la fonction d’onde et χ la petite. L’équation de 

Schrödinger conduit à : 

�(��)� = (� − �)ɸ                                                                                                          II. 20) 
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�(��)ɸ = (� − � + 2���)�                                                                                         (II. 21) 

A partir de ces deux équations, il vient 

1

2m
(σp) �1 +

ε − V

2mc�
�

��

(σp)ɸ + Vɸ = εɸ                                                                 (II. 22) 

En utilisant l’approximation 

�1 +
ε − V

2mc�
�

��

≈ 1 −
� − V

2mc�
                          (II. 23) 

  Avec 

�� = �� − �ћ∇�                                                                                                                (II. 24) 

 

(�∇�)(��) = (�∇�) + ��[∇,�]                                                                                     (II. 25) 

 

On obtient l’équation différentielle vérifiée par Φ 

         [(1-
ε��

����)
��

��
− V]ɸ −

ћ�

�����
(∇V∇ɸ) +

ћ�

����� (σ[∇V,p]ɸ = εɸ                              (II. 26) 

Dans le cas où le potentiel possède une symétrie sphérique, l’équation devient : 

        [
��

��
+ � −

��

����� −
ћ�

�����

��

��

�

��
+

�

�����

�

�

��

��
(��⃗ . �⃗)]ɸ = �ɸ                                      (II. 27) 

  Les deux premiers termes correspondent à l’équation de Schrödinger non relativiste, les 

deux derniers proviennent respectivement de la correction de masse et de Darwin. Quant au 

dernier terme, il correspond au couplage spin-orbite. A cause de ce dernier terme, Ѱ n’est plus 

une fonction propre du moment de spin. 

La solution de l’équation de Dirac à l’intérieur de la sphère MT devient : 

Ѱ�μ = �
�� ��μ

−if�σ���μ
�                                                                                                          (II. 28) 

et les fonctionsf� et ��  vérifient les équations radiales suivantes : 

�f�

��
≡ ��

′ =
1

c
(� − �)�� + �

� − 1

�
� f�(II. 29) 

��� 

��
≡ ��

′ = −
(k + 1)

r
�� + 2��f�(II. 30) 

où 

� ≡ � +
1

2��
(� − �)                                                                                                     (II. 31) 



Chapitre II                         La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FPLAPW) 

 

 
22 

k: le nombre quantique relativiste. 

��μ: représente les deux composantes spin-orbite. 

m et c, la masse et la vitesse de la lumière. 

Le traitement des deux équations couplées (II.29) et (II.30) donne : 

�
−1

2M
� �g′′

�
+

2

r
g′

�
−

l(l + 1)

r�
g�� − V′ 4M�c� + Vg� −

k + 1

r
V′g′

�
/4M�c� = Eg�� (II. 32) 

Le dernier terme qui représente le couplage spin-orbite et qui dépend de la valeur de k (k=l ou 

k=-(l+1)) est négligeable dans un premier temps et sera pris en compte par la suite. 

Pour résoudre ces équations pour un potentiel sphérique on utilise une technique présentée par 

Koelling et Harmon, Takeda, Macdonald et al [16].Dans cette technique on utilise une 

nouvelle fonction : 

∅� ≡
1

2��
��

′                                                                                                                       (II. 33) 

Qui donne, compte tenu de l’équation (II.30): 

f� = ∅� +
1

2���
(� + 1)g�                                                                                             (II. 34) 

A partir de l’équation (II.34), on négligeant le dernier terme et en remplaçant ��
′  par sa valeur, 

on obtient l’expression : 

∅�
′ = −

2

�
∅� + �

�(� + 1)

2����
+

1

�
(� − �)� �� 

Dans la quelle on a remplacé l’indice k par l. Les équations (II.33) et (II.34) forment un 

système d’équations couplées. On peut le résoudre de la même façon que pour l’équation 

radiale standard de Dirac. L’équation (II.28) devient : 

Ѱ�� ≅ �
ɸ�

��
� = �

�����

−� �−∅� +
(� + 1)

2���
��� �����

�                                                    (II. 35) 

et l’équation (II.35) écrite avec les nombres quantiques lm : 

Ѱ��� = �

�������

�

2��
�� �−��

′ +
1

�
���. �� �����

�                                                              (II. 36)  
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Où �� est l’opérateur de spin non relativiste (spin-haut, spin-bas). 

Pour faciliter la résolution des équations séculaires relativistes (II.34) (II.35) Louks [17] 

définit les fonctions suivantes : 

�
�� = ���

�� = ��∅�

� (II.37) 

Qui donne: 

��
′ = 2��� +

1

�
��                                                                                                              (II. 38) 

��
′=-

�

�
�� + �

�(���)

���� + (� − �)� ��                                                                                            (II. 39) 

Ces équations peuvent être résolues numériquement de la même façon que pour 

l’équation de Schrödinger non relativiste à l’aide de la condition aux limites suivantes : 

lim
�→�

�

�
= �

1

(2� �⁄ )
([�(� + 1) + 1 − (2� �⁄ )�]� �⁄ − 1                                             (II. 40) 

Le terme de spin-orbite (
�′

�����)(k+1)P est alors ajouté à l’équation (II.39). La dérivée par 

rapport à l’énergie conduit à des équations semblables à celles du cas non relativiste, soit : 

��
′̇ = 2��̇�� + ���̇� +

1

�
��̇                                                                                          (II. 41) 

��̇ = −
1

�
�� �

�(� + 1)

2���
+ (� − ��)� ��̇ − �

�(� + 1)�̇

2����
+ 1� ��                                  (II. 42) 

Les composantes �� et ��peuvent être déterminées en utilisant les définitions de ��, ��et ∅�. 

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

l’évaluation des éléments de matrice (pour les composantes non sphériques de l’Hamiltonien, 

par exemple). Ainsi la quantité ��
�est remplacée dans l’équation (II.11) de normalisation par 

le terme �� + ��. 

II.6  Résolution de l’équation de Poisson 

Dans l’équation de Kohn et Sham. le potentiel utilisé contient le potentiel d'échange 

corrélation et le potentiel de Coulomb (une somme du potentiel de Hartree et le potentiel 

nucléaire). 

 À l’aide de l’équation de Poisson. On peut déterminer le potentiel coulombien.  

on a: 

∇���(�) = 4��(�)                                                                                                   (II. 43) 



Chapitre II                         La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FPLAPW) 

 

 
24 

On peut résoudre cette équation dans le réseau réciproque. Pour faire cela Hamenn[18] et 

Weinert[19] ont proposé une méthode de résolution dite" pseudo-charge", elle est 

essentiellement basée sur les deux observations suivantes. 

1-la densité de charge est continuée et varié lentement dans les régions interstitielles. Par 

contre, elle varié rapidement dans la région de cœur.  

2-Le potentiel coulombien dans la région interstitielle ne dépend pas seulement des charges 

dans cette région, mais aussi, des charges dans la région de cœur.  

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

suit: 

�(�⃗) = � �(�)���.�

�

                                                                                                      (II. 44) 

Et les ondes planes���.� sont calculées à partir de la fonction de Bessel  ��. 

∫ ������
�

�
(��)�� = �

������(��)

��
                � ≠ 0

��

�
��,�                         � = 0

�      (II.45) 

���.� = 4����.�� � ����

��

(|�||� − ��|)���
∗ (�)���(� − ��)                                        (II. 46) 

Où r est la coordonnée radiale, ��la position de la sphère α et�� son rayon. 

��� = � ���
��

��

(�)���(�) = � �ʋ
��

�

(�)�ʋ(�)                                                       (II. 47) 

Où :���:Le potentiel interstitiel. 

Soit 

�ʋ(�) = � �ʋ,�

��

���
��(�)(II. 48) 

Donc 

���(�) = � ���

��

���(�)(II. 49) 

On détermine le potentiel à l’intérieur de la sphère MT par l’utilisation de la fonction de 

Green. 

�ʋ(�) = ���
��(�) �

�

�
�

�

+
4�

2� + 1
�

1

����
� �� ′� ′���

�ʋ(� ′)

�

�

�

+ �� � �� ′� ′����ʋ(� ′) −
��

�����
� ��′� ′���

��

�

��ʋ(�′)}

�

�

                       (II. 50) 

Où : �ʋ(�′) : sont les parties radiales de la densité de charge. 
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II.7. Traitement des effets de spin-orbite  

  Dans l’étude non relativiste le terme spin-orbite est important pour le calcul de la structure 

de bandes et des propriétés électroniques des matériaux qui contiennent des éléments lourds 

ou des substances magnétiques. 

On peut calculer les éléments de la matrice de spin-orbite à l’intérieur d’une sphère, comme 

suit [20]  : 

���
��������′

�′� = � [���
∗ (�)

���′�′

��′�′(� ′) ����
� �������′�′

�′
�] 

+ ���
∗ (�) + �����(��)��̇��

� ����������
��

� 

+ ���
∗ (�) + �����(��)����

� ������̇����
��

� 

+ ���
∗ (�) + �����(��)��̇��

� ������̇����
��

�                                                                       (II.51) 

avec  

����
� ����������

��
� = 4�����(��

����
∗ �. ���������) ∫ ������� �

�

���
�

� �

�

��

��
                       (II.52) 

Où �� est la partie la plus importante de la fonction radiale �� et V la partie sphérique du 

potentiel. 

II.8 Le code Fleur 

Développer essentiellement à Juelich[21] par le groupe de Stefan Blögel et Gustav Bilhmayer, 

le code Fleur est un implémentation de la méthode FLAPW mais en s'intéressant au système 

de dimension réduit surface et chaine par exemple. Dans notre cas on a étudié les couches 

minces, Fleur est plus performant car il ajoute aux deux régions (interstitielle+Muffin-tin) une 

région de vide où la fonction d'onde décroit exponentiellement. 
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Le couplage spin orbite et l'anisotropie magnétique 

III.1. Introduction 

Le mouvement orbital de l'électron donne naissance à un champ magnétique interne 

proportionnel à 𝐿⃗  .Ce champ peut interagir avec le moment magnétique intrinsèque 𝑆 associé 

au spin du même électron en appelle cette interaction (faible): couplage spin-orbite.  

III.2. Le couplage spin orbite 

Le couplage spin-orbite, à l’ origine de l'anisotropie magnétocristalline et du déblocage du 

moment orbital des matériaux ferromagnétiques [1]. Ce terme comme nous le verrons plus 

tard, contient un produit scalaire de moment cinétique orbital et de moment cinétique de spin, 

c'est-à-dire, il fait intervenir un angle entre les axes cristallographiques et l’aimantation, 

l’Hamiltonien de Dirac peut être transformé, avec des termes supplémentaires, en un 

Hamiltonien analogue à l’Hamiltonien de Schrödinger. Dans cette partie nous intéressons au 

traitement du terme de couplage spin-orbite, en posant : 

 

𝐻 = 𝐻0 + 𝐻𝑆𝑂𝐶                                                                                                                               (III. 1) 

où𝐻0 est l’Hamiltonien de Kohn-Sham semi relativiste. 

La méthode de la seconde variation consiste d'abord à résoudre le problème aux valeurs 

propres et aux vecteurs propres de  𝐻0 , puis à calculer l'action du terme SOC sur ces vecteurs 

Propres, par diagonalisation de l’Hamiltonien total. Pour un système ordonné, les valeurs 

propres de𝐻0s’écrivent : 

𝐻0|𝑛, 𝐾, 𝜎〉 = 𝜀𝑛,𝐾
𝜎 |𝑛, 𝐾, 𝜎〉                                                                                                            (III. 2) 

Dans la méthode FLAPW les fonctions d’onde sont données par : 

|n, K, σ〉 = фn,K
σ (r) =

{
 
 

 
 
1

√Ω
∑Cn,K

σ (r)ei(k+G)r                                          r ϵ I

G

∑[A n,K
lmσUl

σ(r) + B  n,K
lmσU̇l

σ(r)Ylm(r)             r ϵ MT

lm

      (III. 3) 

où l’indice I représente la région interstitielle et MT les sphères muffin-tin. Dans la région 

MT le potentiel cristallin possède la symétrie sphérique et se développe sur les harmoniques 

du réseau, dans ce cas 𝐻𝑆𝑂𝐶 devient : 
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𝐻𝑆𝑂𝐶 = 𝜉(𝑟). 𝐿. 𝜎                                                      (III. 4) 

où 

𝜉(𝑟) =
1

2𝑚2𝐶2𝑟

𝑑𝑉

𝑑𝑟
, 𝜎 sont les matrices de Pauli et L est l’opérateur du moment orbital. 

III.2.1 Détermination de L.𝝈  

Pour déterminer la partie angulaire du couplage spin-orbite L.𝜎  , nous supposons que l'axede 

quantification des spins (la direction de l’aimantation) est suivant un axe u déterminé par les 

angles  et φ  par rapport à l'axe z. L'opération de rotation du SOC est donnée par : 

[L. σ ]Z = R(L. σ )R+                                                                                                               (III. 5) 

Où R est l’opérateur de la matrice de rotation [2]. 

𝑅(𝜃 , 𝜑) = (
𝑐𝑜𝑠 (

𝜃

2
) 𝑒−𝑖

𝜑

2 𝑠𝑖𝑛 (
𝜃

2
) 𝑒𝑖

𝜑

2

−𝑠𝑖𝑛 (
𝜃

2
) 𝑒−𝑖

𝜑

2 𝑐𝑜𝑠 (
𝜃

2
) 𝑒𝑖

𝜑

2

)                                                                        (III. 6) 

On écrit l’opérateur de spin 𝜎 en termes de matrices de Pauli𝜎𝑥, 𝜎𝑦et 𝜎𝑧 

𝜎𝑥 = (
0 1
1 1

),     𝜎𝑦 = (
0 −𝑖
𝑖 1

)    , 𝜎𝑧 = (
0 1
1 −1

) (III. 7) 

Et l’opérateur du spin-orbite prend la forme : 

L. σ =  (
Lz L−

L+ −Lz
)                                                                                                                        (III. 8) 

Où  

𝐿−et𝐿+ sont les operateurs du moment orbitales donnés par : 

𝐿− = 𝐿𝑥 − 𝑖𝐿𝑦         ,          𝐿
+ = 𝐿𝑥 + 𝑖𝐿𝑦                                                                               (III. 9) 

Substituons les équations (III.8), (III.6) dans l’équation (III.5), on trouve : 

[𝑳. 𝝈]𝑍

= (
[𝑐𝑜𝑠(Ѳ)𝐿𝑧 +

1

2
𝑠𝑖𝑛(Ѳ)(𝑒−𝑖𝜑𝐿− + 𝑒−𝑖𝜑𝐿+)] [𝑐𝑜𝑠2 (

Ѳ

2
) 𝑒−𝑖𝜑𝐿− − 𝑠𝑖𝑛2 (

Ѳ

2
) 𝑒𝑖𝜑𝐿+ − 𝑠𝑖𝑛(Ѳ)𝐿𝑍]

[− 𝑠𝑖𝑛2 (
Ѳ

2
) 𝑒−𝑖𝜑𝐿− + 𝑐𝑜𝑠2 (

Ѳ

2
) 𝑒𝑖𝜑𝐿+ − 𝑠𝑖𝑛(Ѳ)𝐿𝑍] − [𝑐𝑜𝑠(Ѳ)𝐿𝑍 +

1

2
𝑠𝑖𝑛(Ѳ)(𝑒−𝑖𝜑𝐿− + 𝑒𝑖𝜑𝐿+)]

) 

 (III.10) 
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Les éléments de matrice de l’Hamiltonien totale s’écrivent : 

⟨𝑛, 𝐾, 𝜎|𝐻|𝑛′, 𝐾, 𝜎′⟩ = 𝜀𝑛,𝐾𝛿𝑛,𝑛′𝛿𝜎,𝜎′ + ⟨𝑛, 𝐾, 𝜎|𝐻𝑆𝑂𝐶|𝑛
′, 𝐾, 𝜎′⟩                                       (III. 11) 

et les éléments de matrice de 𝐻𝑆𝑂𝐶sont donnés par : 

⟨𝑛, 𝐾|𝐻𝑆𝑂𝐶|𝑛
′, 𝐾⟩ = (

𝐻𝑛,𝑛′,𝑘
↑↑ 𝐻𝑛,𝑛′,𝑘

↑↓

𝐻𝑛,𝑛′,𝑘
↑↓ 𝐻𝑛,𝑛′,𝑘

↓↓
)                                        (III. 12) 

Les éléments non diagonaux 𝐻𝑛,𝑛′
↑↓ , couplent les deux composantes de spin, et par conséquent, 

les deux  sous bandes de spin majoritaire ne sont pas indépendantes. En plus de l’écart en 

énergie des niveaux 𝜀𝑛,𝐾 dû aux éléments diagonaux du SOC, il se produit un renversement de  

spin dû aux éléments non diagonaux. 

III.3. L'anisotropie magnétique 

Considérons un corps aimanté et soit M l’aimantation. On constate expérimentalement que M 

préfère s’orienter vers certaines directions plutôt que vers d’autres; donc toutes les directions 

ne sont pas équivalentes. Ce phénomène est appelé anisotropie magnétique. Les directions 

privilégiées sont nommées directions de facile aimantation ou directions faciles, alors que les 

autres seront des directions difficiles. 

L’anisotropie est une propriété fondamentale des matériaux magnétiques [3,4]. 

C’est la dépendance de l’énergie interne ou la densité d’énergie libre par rapport à 

l’orientation spontanée de l’aimantation, qui crée une direction facile ou difficile de 

l’aimantation. L’aimantation totale d’un système préfère s’aligner le long d’un axe 

préférentiel coutant le moins d’énergie. 

Pour un matériau ferromagnétique donné, il existe une ou plusieurs directions préférentielles 

de l’aimantation, pour lesquelles l’énergie magnétique totale est minimale. Ces directions 

définissent l’anisotropie magnétique du système dont les contributions sont de différentes 

natures : 

Elle provient du couplage spin-orbite qui se traduit par le blocage des moments magnétiques 

par le champ cristallin [5]. De ce fait un matériau ferromagnétique s’oriente plus facilement 

selon certaines directions cristallographiques appelées direction de facile aimantation (par 

opposition aux directions de difficile aimantation) qui dépendent des symétries du cristal 

(cubique, hexagonal, etc.). 
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L’énergie d’anisotropie magnéto-cristalline (MAE) est défini comme la différence d’énergie : 

MAE = E (axe difficile) − E (axe facile)                                                                                  (III.13) 

Parfois, la direction difficile et la direction facile ne sont pas connus d’avance, dans ce cas 

l’énergie d’anisotropie magnéto-cristalline référée comme la différence entre deux axes 

cristallographiques, ou dans un cristal hexagonal par exemple, on peut écrire :               

MAE = E(axe a) − E(axe c)                                                                                                     (III. 14) 

On peut aussi définir l’anisotropie magnéto-cristalline, où l’énergie dépendante de 

l’orientation de l’aimantation, 𝐸𝐴(𝜃) comme : 

      

𝐸𝐴(𝜃) = 𝐸(𝜃) − 𝐸(𝑎𝑥𝑒𝑟𝑒𝑓. )                                                                                                  (III.15) 

Où axe réf. Indique l’axe choisi comme référence, (généralement est l’axe facile ou l’axe de 

symétrie du cristal) et 𝜃 est l’angle mesurée à partir de lui. 

III.3.1. Anisotropie  uni axiale (la symétrie hexagonale) 

 L’anisotropie uniaxiale est une anisotropie qui présente une direction facile (ou difficile) 

suivant un seul axe alors que le plan perpendiculaire à cet axe contient les directions difficiles 

(faciles). Le cas du Co par exemple, à la température ambiante, l’axe c’est une direction 

facile, alors que toute direction dans le plan de base est une direction difficile. 

L’énergie d’anisotropie ne dépend que de l’angle θ entre l’aimantation et l’axe de 

l’hexagone). Elle est donnée par: 

𝐸 = 𝐾1 sin
2 𝜃 + 𝐾2 sin

4 𝜃   (III. 16)  

Où 𝜃est l’angle que fait l’aimantation M avec l’axe d’anisotropie, 𝐾1 et 𝐾2 sont des 

constantes. 

En général la constante 𝐾2 est très petite et on peut la négliger. Dans ce cas l’énergie 

d’anisotropie magnéto-cristalline uniaxiale s’écrirait : 

𝐸𝐾 = 𝐾𝑈 sin
2 𝜃                                                                                                                            (III. 17) 

où 𝐾𝑈 = 𝐾1 est la constante d’anisotropie magnéto-cristalline uniaxiale. 

III.3.2. Anisotropie cubique  
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 Ce type d’anisotropie est rencontré lorsqu’on a une symétrie cubique. Dans le cas du fer  par 

exemple (Fe a une structure cubique centré), on constate que l’aimantation préfère s’orienter 

suivant les arêtes du cubes (les directions [100], [010] et [001] sont des directions faciles) 

plutôt que suivant la diagonale (la direction [111] est donc une direction difficile). 

L’énergie d’anisotropie du système dépend de l’orientation de l’aimantation par rapport aux 

axes cristallins : 

𝐸 = 𝐾1(𝛼1
2𝛼2

2 + 𝛼2
2𝛼3

2 + 𝛼1
2𝛼3

2) + 𝐾2𝛼1
2𝛼2

2𝛼3
2                                                                   (III. 18) 

Où𝛼1,𝛼2 et 𝛼3 sont les cosinus directeurs de l’aimantation par rapport aux axes cubiques, et  

𝐾1et 𝐾2sont les constantes d’anisotropie du matériau [6]. 

III.3.2. Anisotropie de forme ou dipolaire 

L’orientation des axes faciles est conditionnée par la forme du matériau considéré. Un corps 

est aimanté, sous l’action d’un champ extérieur, un champ opposé à l’aimantation est créé à 

l’intérieur de ce corps. ce champ noté 𝐻𝐷 est champ démagnétisant. Le champ total à 

l’intérieur du corps devient : 

𝐻𝑇 = 𝐻 +𝐻𝐷                                                                                                                                (III. 19) 

où H : le champ appliqué, et 𝐻𝑇 est le champ total. 

Le champ démagnétisant s’écrit: 

𝐻𝐷⃗⃗ ⃗⃗  ⃗ = −𝑁𝑀⃗⃗                                                                                                                                   (III. 20)  

où N est le tenseur de champ démagnétisant et dépend de la forme de l’objet étudié. 

L’énergie propre du champ démagnétisant est donnée par l’interaction entre ce champ 𝐻𝐷 et 

l’aimantation M : 

𝐸𝐷⃗⃗ ⃗⃗  = −
1

2
𝑀⃗⃗ 𝐻𝐷⃗⃗ ⃗⃗  ⃗ = +

𝑁

2
𝑀2                                                                                                       (III. 21) 

Cette énergie est à l’origine de l’anisotropie de forme. L’amplitude de l'énergie d'anisotropie 

de forme dépend directement de la forme de l'échantillon et pas de la structure cristalline. 

III.3.3. Anisotropie magnéto-élastique  

L’orientation des axes faciles est conditionnée par les déformations imposées à un matériau. 
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L’énergie magnéto-élastique provient de la magnétostriction. La magnétostriction est la 

déformation spontanée du réseau sous l’effet d’un champ magnétique extérieur. Il provient 

d’un couplage entre les propriétés magnétiques et mécaniques au sein du matériau. 

Comme l’énergie d’interaction entre les atomes magnétiques dépend de la direction de leurs 

moments, la distance d’équilibre entre deux atomes en dépend également, ce qui induit un 

couplage anisotrope entre les atomes magnétiques. C’est l’origine microscopique de la 

magnétostriction [7]. 

Considérons un système soumis à une contrainte σ. Soit λla constante de magnétostriction 

linéaire suivant la direction de la contrainte. L’anisotropie magnétique induite par cette 

contrainte est égale à 𝐾𝜎 = 3/2 λσ. L’énergie magnéto-élastique est alors donnée par : 

𝐸𝜎 = −
3

2
𝜆𝜎𝑐𝑜𝑠2𝜃                                                                                                                      (III. 22) 

avec 𝜃 l’angle entre la contrainte et l’aimantation. 
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Résultats et discussions 

Dans cette section nous étudions l'effet de contrainte sur  les propriétés magnétiques et 

l’anisotropie magnétique de la monocouche  du Fe (001) par la méthode FLAPW. Le Fer 

cristallise dans une structure cubique centrée (bcc) avec une distribution électronique:  

[Fe] 4S23d6. 

 Les positions des  deux atomes de la monocouche Fe (001) que nous allons étudier dans ce 

travail sont: (0.0.0) et (1/2.1/2.0) respectivement comme montre dans la figure (Fig.IV.1.a -

1.b) ci-dessous. 

 

 

 

 

 

 

 

Le Fer est un métal de transition 3d qui ont une propriété remarquable d’avoir une 

aimantation spontanée en absence de champ magnétique à des températures inférieures à la 

température de Curie ( Tc) [1]. 

IV.1 Détail de calcul  

Nous utilisons la méthode de linéarisation des ondes planes augmentées à potentiel total 

(FLAPW), appliquée dans le cadre du code Fleur [2] avec l’utilisation de l’approximation du 

gradient généralisé (GGA). Le cut-off des fonctions d’ondes planes qui limite le nombre des 

vecteurs de réseau réciproque qui entre dans le développement des fonctions d’onde de Kohn. 

-Sham sur les fonctions de la base LAPW, 𝐾𝑚𝑎𝑥 = 4.0 a.u-1et le cut-off dans l’espace 

réciproque qui limite le nombre d’onde planes utilisées dans le développement de la densité 

de charge et le potentiel dans la région interstitielle 𝐺𝑚𝑎𝑥 = 12.0 a.u-1,et le cut-off dans 

l’espace réciproque qui limite le potentiel « échange-corrélation »𝐺𝑚𝑎𝑥𝑥𝑐 = 10.2 a.u-1, et le 

rayon de la sphère muffin-tin est: 2.43 Å ≤ 𝑟𝑀𝑇 ≤ 2.74 Å pour le Fer .Les fonctions d’onde 

ainsi que la densité de charge et le potentiel à l’intérieur de la sphère muffin-tin sont 

 
 

Fig (IV-1.b) : La configuration ferromagnétique 

                de la monocouche de Fe(001) . 

 

Fig (IV-1.a) : La configuration antiferromagnétique 

             de la monocouche de Fe(001) . 
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développés jusqu’à 𝑙𝑚𝑎𝑥 =10 . La convergence de l'énergie d'anisotropie magnétocristalline 

dans la zone de Brillouin MAE est obtenue pour un nombre de points k égale à 1024 

IV.2. propriétés magnétiques de la monocouche Fe (001) 

Le Fer est cristallise dans une structure « bcc ». son paramètre de réseau expérimental est  a =

√2𝑎0(𝑎0 = 2.886 Å =5.4545 u.a) [3]. 

Les calculs de l'énergie totale de la configuration Ferromagnétique et la configuration 

antiferromagnétique du Fe (001) montre que : 

𝐸𝐹𝑀 − 𝐸𝐴𝐹 =  −0.018ℎ𝑡𝑟  < 0 , c'est à dire que l'état Ferromagnétique du Fer est le plus 

stable par rapport à  l'état antiferromagnétique, dans ce cas nous allons étudier les propriétés 

magnétiques de la monocouche Fe (001) pour une configuration  Ferromagnétique.  

Pour voir l'effet du contrainte sur les propriétés magnétiques, nous avons calculé de manière 

autocohérente les moments magnétiques de spin et d'orbital de la monocouche Fe (001)  pour 

une différentes valeurs du  paramètre a (dilatation de +2% jusqu'à +10% et contraction de -

2% jusqu'à -10%). Les valeurs trouvées sont représentées dans le tableau (IV.1) . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Tableau. IV.1: Résultats des moments de spin et d'orbital du  monocouche Fe(001) 

pour  plusieurs valeurs du paramètre de  réseau a calculés parla méthode GGA. 

Paramètre a (u.a) 𝒎𝒔 (𝝁𝑩) 𝒎𝒐𝒓 (𝝁𝑩) 

-10% a = 6.94 3.06 0.09 

- 8% a = 7.09 3.10 0.10 

- 6% a =7.24 3.14 0.11 

- 4% a =7.40 3.18 0.12 

- 2% a =7.55 3.21 0.13 

a = 7.71 3.24 0.14 

+ 2% a = 7.86 3.27 0.15 

+ 4% a = 8.01 3.29 0.16 

+ 6% a = 8.17 3.32 0.18 

+ 8% a = 8.32 3.35 0.19 

+10% a = 8.48 3.37 0.21 
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               Fig. IV.2 :Variation des moments magnétiques de spin ms et orbital mor  

                                 de la monocouche Fe(001) en fonction du paramètre a. 

 

A partir du tableau Tableau. IV.1 et la figure Fig. IV.2 on remarque que les valeurs des 

moments magnétiques sont proportionnelles à a (de 3.06 µB  à 3.37 µB pour le moment de spin 

et 0.09 µB à 0.21 µB pour le moment orbital), de plus la contribution du moment magnétique 

orbital au moment magnétique total est presque négligeable ce qui implique que le 

magnétisme devient de l'interaction du spin dans les métaux de transition. Une augmentation 

remarquable du moment magnétique de spin de la monocouche Fe (001) par rapport au 

moment du volume (2.16µB) [4].  Nous pouvons dire que plus la coordination diminue plus le 

moment magnétique augmente ce qui explique aussi la variation du moment magnétique entre 

les différentes monocouches. La réduction du nombre de coordination conduit à une réduction 

de la largeur de bande, car elle est proportionnelle à Z1/2 (W Z1/2), où Z est le nombre de plus 

proche voisins. 
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IV. 3. Densité d’états (DOS) 

La densité d’états (DOS) totale de la monocouche Fe(001) est calculée en utilisant 

l’approximation GGA. Les figures (IV.3, IV.4 et IV.5) représentent la densité d’états totale de 

la monocouche Fe (001) non relaxée, Fe(+10%𝑎) et Fe (−10%𝑎) respectivement. 

 

Fig. IV.3 :Densité d’états d’une monocouche du Fe (001) calculée par GGA 

 

     Fig. IV. 4: La densité d'états de la monocouche Fe(001) avec une dilatation de +10%  

                       du paramètre de réseaux calculée par GGA . 
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     Fig. IV.5: Densité d'états de la monocouche Fe(001) avec une compression de -10% 

                        du paramètre de réseaux calculée par GGA . 

 

  Les courbes de densités d'états électronique (DOS: Density of states) représentent le nombre 

d'états électroniques en fonction de l'énergie, Pour la représentation des DOS, l'origine des 

énergies est généralement fixée au niveau de Fermi. La densité d'états totale permet, par 

exemple, d'accéder aux propriétés de conduction électronique d'un matériau.  

Les DOS sont calculées à partir de valeurs propres de l'équation Kohn-Sham et s'obtiennent 

après intégration surtout les vecteurs "K" de la première zone de Brillouin [5]. 

Sur les figures de la densité d’état totale électronique par spin (DOST) et la densité d’état de 

la couche d en fonction de l’énergie total, les états occupés du spin up sont situés en dessous 

du niveau de Fermi et les états du spin down sont situés au dessus du niveau de Fermi. Ce qui 

donne une valeur importante du moment magnétique sachant que la valeur du moment 

magnétique est calculée vi la relation suivante : 

𝜇 = 𝜇𝐵(𝑁+ − 𝑁−) 

où : 𝑁+ : Nombre des électrons de spin up. 

𝑁− : Nombre des électrons de spin down.  

𝜇𝐵 : magnéton de Bohr.  
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De plus la densité d’état totale (spdf) est la méme que celle de la couche d  ce qui implique 

que la contribution des couches spdf au magnétisme est négligeable, et le magnétisme de la 

monocouche Fe (001)  devient de la couche d. 

IV.4. L’énergie de l’anisotropie magnétique  

     Beaucoup de travaux théoriques ont été consacrés au calcul de l’énergie d’anisotropie 

magnétoeristalline (MAE) par l’approximation de l’énergie totale (TE) d’une manière self-

consistent. L’énergie d’anisotropie magnétocristalline peut être calculée comme la différence 

dans l’énergie totale entre deux directions cristallographiques, La présence du couplage spin-

orbite (SOC) réduit la symétrie, dans ce cas on a besoin de faire une convergence de l’énergie 

d’anisotropie magnétique en fonction du nombre de points k dans la zone de Brillouin (BZ). 

La figure (IV.7) montre la variation du l’énergie d’anisotropie magnétique (MAE) en 

fonction du nombre de points k. On remarque que nous avons besoin au minimum de 1024 

points k pour converger MAE dans la zone de Brillouin (BZ). 

Sur le tableau IV.2, nous présentons les calculs de l’énergie d’anisotropie magnétique suivant 

plusieurs directions (autre que les directions des axes) en fonction de l’angle ϴ que fait 

l’aimantation avec l’axe c et l’angle φ entre l’axe a et la projection de l’aimantation sur le 

plan (xy) (voir figure IV.8). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Tableau IV.2: Valeurs de l'énergie d'anisotropie magnéttique (MAE)  

        de la monocouche Fe (001) en fonction de a 

MAE (meV) 

Paramètre a (u.a) E[001] - E [110] 

-10% a = 6.88 -1.26 

- 8% a = 7.03 -1.26 

- 6% a =7.18 -1.26 

- 4% a =7.34 -1.29 

- 2% a =7.49 -1.35 

a = 7.64 -1.42 

+ 2% a = 7.79 -1.51 

+ 4% a = 7.95 -1.64 

+ 6% a =8.10 -1.81 

+ 8% a = 8.25 -1.97 

+10% a = 8.41 -2.20 
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Fig.IV.6: Energie d'anisotropie magnétique (MAE) de la monocouche Fe(001)  

en fonction du paramètre a en utilisant la méthode GGA. 

 

       Fig.IV.7: Variation de l’énergie d’anisotropie magnétique de la monocouche  

                        Fe(001) en fonction des points k. 
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Fig. IV.8: Orientation de l'aimantation par rapport aux axes de coordonnées. 

 

        A partir du tableau (IV.2) et la figure (IV.6), on remarque que la direction facile de 

l'aimantation à partir des calculs selfconsistent de l'énergie totale par la méthode GGA est 

suivant l'axe [001] (out of plane) et la direction dificile et dans le plan (xy) (in plane) avec une 

valeur de l'énergie d'anisotropie magnétique de l'ordre de 1.42 meV. On note aussi qu cette 

direction reste inchngée lorsqu'on fait une compression sur le paramètre de réseau a de - 2% 

jusqu'au -10% et la valeur de l'énergie d'anisotropie magnétique est diminuée jusqu'à 1.26 

meV de même aussi la direction facile reste inchangée si on fait une dilatation sur le 

paramètre de réseau a de +2% jusqu'au +10%, avec une augmentation remarquable de 

l'énergie d'anisotropie magnétique de 2.20 meV.  
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Conclusion générale  

Au cours de ce mémoire, nous avons étudié l'effet des contraintes sur les propriétés 

magnétiques (moments de spin ,moments orbital et l'anisotropie magnétique) dans la 

monocouche  Fe (001), pour ce faire, nous allons effectué des calculs par la  méthode des 

ondes planes augmentées linéarisées à potentiel complet (FP-LAPW) dans le cadre de la DFT, 

et on a utilisé l'approximation du gradient généralisée (GGA), implémentée dans le code 

Fleur. Pour calculée l'énergie d'anisotropie magnétique nous allons inclus le couplage spin-

orbite. 

  Dans cette conclusion, nous tenons, à souligner les points essentiels suivants: 

  A partir des figures de la densité d'état (DOS) on a montré que le moment magnétique de la 

monocouche Fe (001) est plus important par rapport au moment du volume trouvé 

expérimentalement et cette forte magnétisme devient de la couche d  et la contribution des 

couches s, p, f au moment magnétique total est presque négligeable.  

La différence de l'énergie totale entre les deux configurations FM et AFM montre que la 

configuration Ferromagnétique est la plus stable dans la monocouche Fe (001).  

 Le calcul de l'énergie d'anisotropie magnétique par la méthode de l'énergie totale  montre que 

la direction facile de l'aimantation est selon l'axe [001] et la direction difficile est dans le plan 

avec une valeur de MAE de 1.42 meV. 

On note aussi que la direction facile reste inchngée lorsqu'on fait une compression sur le 

paramètre de réseau a de -2% jusqu'au -10% et la valeur de l'énergie d'anisotropie magnétique 

diminue jusqu'à 1.26 meV, même direction aussi aussi si on fait une dilatation sur le 

paramètre de réseau a de +2% jusqu'au +10%, avec une augmentation remarquable de 

l'énergie d'anisotropie magnétique de 2.20 meV. 

 



 ملخص

  لحدیدلللطبقة الرقیقة  تباین المناحي المغناطیسي و مغناطیسیةلالخصائص اتأ ثیر الإجھاد على في ھذا العمل قمنا بدراسة       

Fe(001) ھذا بطریقة التدرج العام و(GGA) وذلك باستعمال دالة الموجات المستویة المتزایدة خطیا (FPLAPW) التي و

بینت أن  GGAنتائج حسابات طریقة  . المداري موجودفي جمیع الحالات التفاعل السبیني  .نظریة دالیة الكثافةتتركز على 

تمتلك عزم مغناطیسي معتبر مقارنة بالعزم الكتلي كما ان الاتجاه السھل للمغنطة یبقى ثابت Fe(001)  لحدیدلطبقة الرقیقة لا

  . ثابت الشبكةاو تمدد لانضغاط احداث في حالة وھذا سواءا [001]  المحوروفق 

 

Résumé  

      Dans ce travail nous avons étudié l'effet de contrainte sur les propriétés magnétiques et 

l'anisotropie magnétique de la monocouche Fe(001) par l'approximation du gradient généralisé 

(GGA), dans le cadre de la méthode des ondes planes augmentées linéarisées à potentiel complet 

(FPLAPW) basée sur la théorie de la fonctionnelle de densité. Dans tous les cas le couplage spin-

orbite est incluse. Les calcules avec GGA montrent que  la monocouche Fe(001) présente un 

moment magnétique important par rapport à celui du volume, ainsi que  direction facile de 

l'aimantation reste inchangée selon l'axe [001] lorsqu'on fait soit une compression ou une 

dilatation sur le paramètre de réseau.   

Abstract 

      We have study in this work the stress effect on the magnetic properties and magnetic 

anisotropy of the Fe(001) monolayer, using the Full potential linearized augmented plane waves 

method (FPLAPW) based on the density functional theory within the generalized gradient 

approximation (GGA), In all cases the spin-orbit coupling is included. The GGA calculations 

predict that the Fe (001) monolayer has a large magnetic moment with respect to the massif, 

and the easy direction of the magnetization remains unchanged along the axis [001] when one 

makes a compression or a dilation on the lattice parameter. 
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