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Introduction Général  

    La science des matériaux comporte un grand nombre de domaines importants dont celui des 

polymères, des matériaux composites et des semi-conducteurs. Elle constitue à ce titre un 

domaine très actif de la recherche et technologie modernes. Dans le domaine des semi-

conducteurs, ces dernières années ont été marquées par un effort soutenu dans la croissance et 

la maîtrise de nouveaux matériaux à fortes potentialités technologiques. 

    Les semi-conducteurs appartenant à la famille des éléments III-V sont caractérisés par une  

bande interdite directe  (gap énergétique) et ils se cristallisent dans la phase zinc blende. Ces 

matériaux jouent un rôle de plus en plus important dans la réalisation des dispositifs 

électroniques et optoélectronique 

    En général, les composés semi-conducteurs ternaire sont considérés comme une classe 

importante des matériaux et cela grâce à la richesse de leur propriétés électroniques, 

structurales et optiques qui sont des paramètres importants et jouent un rôle majeur dans les 

composants optoélectronique. 

    AlxGa1-xN alliage ternaire possédant des propriétés uniques adaptées pour de nombreuses 

applications en raison de leur largeur de bande directe accordable de 3,4 à 6,2 eV en 

changeant la composition. 

    Le but de ce travail, est d’étudier les propriétés structurales, électroniques et optiques du 

composé ternaire AlxGa1-xN. 

    Dans le premier chapitre nous présenterons un aperçu de la Théorie de la Fonctionnelle de 

la Densité (DFT), qui est à la base des méthodes modernes de calculs de structures 

électroniques. Les différentes approximations associées à cette théorie seront exposées à 

savoir : L’approximation de la densité locale LDA et L’approximation de la fonctionnelle de 

Tran et Blaha (mBJ). 

  Dans le deuxième chapitre une étude plus au moins détaillée de la méthode de calcul FP-

LAPW est présentée. 

    Dans le troisième chapitre, nous tenterons d’exposer quelques notions fondamentales sur la 

physique des semi-conducteurs et nous essayerons de donner quelques généralités sur les 

propriétés physiques des semi-conducteurs, notamment, les propriétés structurales et optiques 

des matériaux semi-conducteurs III-V. 
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    Enfin, nous exposerons dans le quatrième chapitre nos résultats et les discussions relatives 

de ce travail.  

    Finalement nous terminerons par une conclusion générale. 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                     Chapitre І: 

La théorie de la fonctionnelle de la 

densité (DFT) 
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I.1.Introduction 

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

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

d’électrons et de noyaux atomiques interagissant, ceci est bien connu depuis le 

développement de la mécanique quantique. Avec ceci vient la reconnaissance qu’au moins 

presque toutes les propriétés des matériaux peuvent être étudiées par des outils de calcul 

convenable pour résoudre ce problème particulier de la mécanique quantique [1]. 

Malheureusement, les électrons et les noyaux qui composent les matériaux constituent un 

système à plusieurs corps fortement interagissant et ceci rend la résolution de l'équation de 

Schrödinger extrêmement difficile, et comme l'a déclaré Dirac (en 1929) le progrès dépend 

du développement des techniques approximatives suffisamment précises. Ainsi le 

développement de la théorie de la fonctionnelle de densité (DFT) Pour décrire un matériau. Il 

faut savoir ses propriétés (électroniques, structurales,…..), et cela implique la connaissance 

des interactions entres les électrons et ions qui le constituent. Mais dans ce cas, la mécanique 

classique s'avère être insuffisante et il faut faire appel à la mécanique quantique dont la base 

est la résolution de l'équation de Schrödinger. 

Cependant, la solution de l'équation de Schrödinger n'est possible que pour un nombre fini 

des cas. Il est possible de résoudre cette équation pour un système fictif des particules sans 

interaction ou quelques particules en interaction. La matière, cependant contient un nombre 

gigantesque de particule en interaction et on a besoin donc à des approximations et des 

différents alternatifs pour décrire le mouvement des électrons et noyaux. L'impossibilité 

d'obtention des solutions de cette équation a incité les chimistes et les physiciens théoriciens 

(Kohn, Sham, Fermi, Born Oppenheimer, Hartree…..) à développer un ensemble des 

méthodes se basant sur des formalismes mathématiques afin d'obtenir les observables de la 

mécanique quantique: tout progrès dans ces connaissances dépend essentiellement de 

l'élaboration de techniques d'approximation fiables. Ici on exposera quelque approximation 

qui fait les piliers de calcul de la structure électronique des matériaux de nos jours. 
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I.2. Equation de Schrödinger  

Tout corps  cristallin peut être considéré comme un système unique composé  de particules 

légères (électrons) et lourds (noyaux). L’état stationnaire des particules est décrit par 

l’équation de Schrödinger [1.2] 

HΨ= EΨ                                                                                         (I.1) 

Ou’ H est l’hamiltonien du cristal qui contient tous les termes d’énergie cinétique et 

potentielle), aussi bien ceux apportés par les noyaux que ceux apportés par les électrons. E est 

l’énergie totale du cristal, et Ψ est la fonction d’onde du système, fonction des coordonnées 

des noyaux et des électrons, et contient  toute  l’information du système. 

Ψ ൌ Ψ൫ݎԦ, Ԧݎ ………… . ሬܴԦଵ	, ሬܴԦଶ	, … . . ൯                                                                                   (I.2) 

 

Ԧ௟ݎ ൌ 1.....Ne représente les coordonnées des électrons, Ne est le nombre d’électrons et 

ሬܴԦ௟=1……Na sont les coordonnées des noyaux, Na est le nombre d’atomes dans le système. 

Le problème général peut être posé sous la forme d’une équation du mouvement de toutes les 

particules présentées dans le cristal; l’hamiltonien exact du cristal résulte de la présence des 

forces électrostatiques d’interaction de répulsion ou d’attraction suivant la charge des 

particules (ions, électrons). 

 

෡ܪ ൌ ෠ܶ௘ ൅ ෠ܶ௭ ൅ ෠ܸ௘ି௘ ൅ ෠ܸ௘ି௭ ൅ ෠ܸ௭ି௭																																																																																																			(I.3) 

1) L’énergie cinétique totale des électrons : 

T௘ ൌ ∑ T௜
ே೐
௜ୀଵ ൌ ∑ ቀିħ

మ∆೔
ଶ௠

ቁே೐
௜ୀଵ 																																																																																																													(I.4) 

Avec m la masse de l’électron 

2) L’énergie cinétique totale des noyaux : 

௓ܶ ൌ ∑ Tఈఈ ൌ ∑ ቀିħ
మ∆ഀ
ଶெ

ቁே೐
ఈୀଵ 																																																																																																												(I.5) 

Avec Mα la masse du noyau 
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3) L’énergie l’interaction électrons- électrons : 

 

௘ܷ ൌ
ଵ

ଶ
∑ ௘మ

ห௥Ԧ೔ି௥Ԧೕห
௜,௝ஷ௜ ൌ ଵ

ଶ
∑ ௜ܷ௝௜ஷ௝ 																																																																																																					(I.6) 

 

4) L’énergie l’interaction noyaux- noyaux : 

 

௭ܷ ൌ
ଵ

ଶ
∑

௓ഀ௓ഁୣ
మ

หோሬԦഀିோሬԦഁห
ఈ,ఉሺఈஷఉሻ ൌ ଵ

ଶ
∑ ܷఈఉ					ఈஷఉ 																																																																											(I.7) 

 

Zα et Zβ les nombre atomique des noyaux α et β 

5) L’énergie l’interaction noyaux- électrons : 

 

௘ܷ௭ ൌ െ∑ ∑ ௓ഀୣమ

ห௥Ԧ೔ିோሬԦഀห
ேഀ
ఈୀଵ

ே೐
௜ୀଵ ൌ ∑ ∑ ௜ܷఈ				

ேഀ
ఈୀଵ

ே೐
௜ୀଵ 																																																																			(I.8) 

 

L’équation de Schrödinger pourra donc être représentée sous la forme : 

 

(Te +Tz +Ue + Uz + Uez) Ψ (r1+r2,….,R1,R2,…)= E Ψ(r1,r2,….,R1,R2,….)                       (I.9) 

 

Cette équation contient 3(Z+1) Nα variables, et puisque on trouve dans un 1cm3 d’un solide 

cristallin près de 1022 atomes, il est plus qu’évident que l’on ne saurait obtenir une solution 

car il s’agit d’un problème à N corps, que n’est résolu qu’en moyennant un certain nombre 

d’approximations. A l’ordre zéro on fait appel à l’approximation de Born-Oppenheimer ou 

l’approximation adiabatique. 

I.3. L’approximation de Born-Oppenheimer  

Les diverses méthodes de calcul des propriétés physique des matériaux à l’état solide mises 

au point au cours des dernières décennies reposent sur un certain nombre d’approximations. 

Suivant Born et Oppenheimer [1,2]. 
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On commence par négliger le mouvement des noyaux par rapport à celui des électrons (un 

noyau atomique possède  un masse 1836 fois supérieure à celle d’un électron) et on prend en 

compte que celui des électrons dans le réseau rigide périodique des potentiels nucléaires. 

L’hypothèse la plus grossière que l’on pourrait faire est celle qu’imposerait que les noyaux 

atomique soient immobiles. En adoptant cette hypothèse, on simplifie notablement l’équation 

de Schrödinger, puisque l’énergie cinétique des noyaux devient nulle, l’énergie d’interaction 

des noyaux devient constante, mais que l’on peut rendre nulle par un choix convenable de 

l’origine. Compte tenu de ce que Tz =0 et Uz =0 nous pouvons définir une fonction d’onde Ψe 

comme fonction d’onde des électrons, et un nouveau hamiltonien des électrons qui est donnée 

par : 

He = Te +Ue + Uez                                                                                                                                                                      (I.10) 

 

L’équation de Schrödinger électronique peut s’écrire alors comme suit : 

 

HeΨe =EeΨe                                                                                                                                                                                     (I.11) 

  

ቈ∑ ሺିħ
మ∆೔

ଶ௠
ே೐
௜ ሻ ൅ ଵ

ଶ
∑ ௘మ

ห௥ഢሬሬሬԦି௥ണሬሬሬԦห
௃ஷ௜ െ ∑ ∑ ௓ೌ௘మ

ቚ௥ഢሬሬሬԦିோೌ
బሬሬሬሬሬԦቚ

ேೌ
௔ୀଵ

ே೐
௜ୀଵ ቉Ψ௘ ቀrԦ, ܴ௔଴ሬሬሬሬԦቁ ൌ ௘ሺܴ௔଴ሻΨ௘ܧ ቀrԦ, ܴ௔଴ሬሬሬሬԦቁ                    (I.12) 

 

Dans cette équation comme dans l’expression Ψe  le ܴ௔଴ሬሬሬሬԦ figure non plus comme une variable 

mais plutôt comme un paramètre. 

Ee : représente l’énergie des électrons que se meuvent dans le champ crée par des noyaux 

fixes. 

Cette approximation réduit de manière significative le nombre de variables nécessaire pour 

décrire la fonction Ψe. En outre, tous les termes de  l'hamiltonien impliquant les noyaux sont 

éliminés, Cette approximation ne suffit cependant pas à elle seule de résoudre l’équation de 

Schrödinger, cause de la complexité des interactions électron- électron. C’est Pourquoi elle 

est très souvent couplée à l’approximation de Hartree – Fock [1,3]. 
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I.4. l’approximation de Hartree – Fock  

I.4.1. l’approximation de Hartree  

L’approximation de Hartree ignore l’antisymétrie de la fonction d’onde. On cherche des 

solutions sous la forme : 

Ψ൫ݎଵሬሬሬԦ, ……ܴேሬሬሬሬሬԦ൯ ൌ ∏ Ψே
ே	
௜ୀଵ ሺݎூሬሬԦሻ                                                                                           (I.13) 

On obtient alors pour l’énergie Ee l’expression suivante [1,4] : 

௜ሻݎሺߖ௜ܧ ൌ െ ħమ

ଶ௠೐
పሬሬԦሻݎሺߖ∆ ൅ ൤ଵ

ଶ
∑ పሬሬԦሻหݎ௝ሺߖห׬

ଶ ௘మ

௥೔ೕ
௜ஷ௝ ሬሬሬሬԦ൨ݎ݀ ௜ሻݎሺߖ ൅ ܷ൫ݎపሬሬԦ, ܴଵሬሬሬሬԦ, ܴଶሬሬሬሬԦ, … . ൯ߖሺݎ௜ሻ								(I.14) 

rij : la distance entre l’électron i et l’électron j. 

L'équation de Hartree obtenue est simple à résoudre, mais ne donne pas de très bons résultats. 

Le défaut principal est que la fonction d’onde de Hartree ne satisfait pas au principe 

d’exclusion de Pauli [1,5]. Et si on fait intervenir le principe de Pauli on aboutit à l’équation 

de Hartree- Fock. 

I.4.2. l’approximation de Hartree – Fock  

Cette approximation consiste à supposer que chaque électron se déplace indépendamment 

dans un champ moyen crée par les autres électrons et noyaux. On ramène donc le problème 

relatif à un grand nombre d’électrons à un problème à un seul électron. L’hamiltonien peut 

être écrit comme une somme d'hamiltonien, chacun décrit le comportement d’un seul 

électron : 

H=∑ ௜௜ܪ                                                                                                                                (I.15) 

Avec: 

Hi ൌ െ ħమ

ଶ௠
Ԧሻݎ௜ሺߖଶ׏ ൅	 ேܸሺݎԦሻ ൅ ுܸሺݎԦሻ																																																																													(I.16) 

Tel que 

ேܸሺݎԦሻ ൌ െ݁ݖଶ ∑ ଵ

ห௥ԦିோሬԦห
																																																																																																																					ோ (I.17) 

Le potentielle que subit l’électron i dans champ de tous les noyaux k 



)La théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT  Chapitre I		
 

 
8

ுܸሺݎԦሻ ൌ െ݀׬ଷ ᇱሻݎሺߩᇱݎ
ଵ

|௥Ԧି௥ᇲ|
																																																																																																										(I.18) 

C’est le potentiel de Hartree. 

Le potentiel effectif est la somme de ces deux contributions : 

 

௘ܸ௙௙ሺݎԦሻ ൌ ுܸሺݎԦሻ ൅ ேܸሺݎԦሻ																																																																																																																(I.19) 

 

ுܸ : Le potentiel de Hartree. 

ேܸ : Le potentiel d’interaction électron- tout autres noyaux. 

En introduisant le potentiel effectif dans l’équation de Schrödinger, on trouve [1,6] 

െ ଵ

ଶ௠
Ԧሻݎ௜ሺߖଶ׏ ൅	 ௘ܸ௙௙ߖ௜ሺݎԦሻ ൌ  (I.20)																																																																																									Ԧሻݎ௜ሺߖ௜ߝ

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

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

Ψ൫ݎԦଵ,ݎԦଶ,ݎԦଷ, Ԧே൯ݎ……… ൌ ΨଵሺݎԦଵሻΨଶሺݎԦଶሻ……… . . Ψ୒ሺݎԦேሻ                                                     (I.21) 

E=E1 +E2 +………. +EN                                                                                                                                                      (I.22) 

Il est néanmoins facile de construire le type de solution convenable à partir de la fonction 

d’onde individuelle. ϕα Si les particules sont des bosons, la fonction est antisymétrique et est 

donnée par: 

Ψ	ሺ1,2……Nሻ ൌ ଵ

√ே!
∑ 	ϕ௉ ఈ ϕఉ ………ϕ୒                                                                         (I.23) 

 

Ou la somme  porte sur les permutations possibles (il y en a N!). Si les particules sont des 

fermions, la fonction d’onde est antisymétrique : 

Ψ	ሺ1,2…… .Nሻ ൌ ଵ

√ே!
ሺെ1ሻ௣ϕఈϕఉ ………ϕ௩                                                                    (I.24) 

Ou le symbole ሺെ1ሻ௣ vaut +1, si p est une permutation pair,  et (-1) dans le cas contraire. 
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Ψ	ሺX1, X2,………XNሻ ൌ ଵ

ටே	!
ฬ
Фଵሺ ଵܺሻ ………… . .Фேሺ ଵܺሻ
Фଵሺܺேሻ………… . .Фேሺ ଵܺሻ

ฬ																																																					(I.25) 

C’est ce qu’on appelle le déterminant de Slater. Une fonction d’onde conduite à partir de  

fonction d’onde à une particule est donc un  déterminant. Nous savons que cet objet est nul si 

deux colonnes ou deux lignes sont identique, cela exprime le fait que deux particules ne 

peuvent pas être dans le même état quantique, c’est le principe d’exclusion de Pauli [1,3]. 

Ces équations de Hartree-Fock sont difficiles à résoudre quand le système étudié comporte un 

grand nombre d’électrons. 

Cette méthode qui est assez lourde, elle n’est pas pour autant exacte. En effet l’état 

fondamental correspond à un minimum global sur un ensemble de fonctions beaucoup plus 

étendues que celui couvert par un déterminant de Slater. Ainsi en utilisant la fonction d’essai 

(I.23) on ne peut espérer qu’à obtenir une borne supérieure de l’énergie de l’état fondamental. 

On montre néanmoins que l’on s’approche graduellement de l’état fondamental en écrivant Ψ 

comme une somme de déterminant de Slater. Cela rendrait le calcul très lourd du point de vue 

numérique. C’est pourquoi la méthode de la fonctionnelle de densité (DFT) est souvent 

utilisée car elle simplifie considérablement et de manière étonnante les calculs. 

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

I.5.1.  Aperçu historique  

La théorie de la  fonctionnelle a pour objet de décrire un système en considérant la densité  

ρ(r) comme une variable de base. Ainsi le problème à n électrons est étudié dans l’espace de 

dimension 3n de la fonction d’onde Ψ. Historiquement, les premiers à avoir exprimé l’énergie 

en fonction de la densité furent, Thomas et Fermi 1927. Dans leur modèle, les interactions 

électroniques sont traitées classiquement et l’énergie cinétique est calculée en supposant la 

densité électronique homogène. 

Ce modèle amélioré par Dirac [1,8] avec un terme d’échange, ne permet pas de rendre 

compte la stabilité des molécules vis-à-vis des dissociations. Un peu plus tard, Slater proposa 

un modèle basé sur l’étude d’un gaz uniforme amélioré avec un potentiel local. Cette 

méthode appelée méthode de Hartree-Fock-Slater, que nous avons déjà mentionnée. 

La DFT a véritablement débuté avec les théorèmes fondamentaux de Hohenberg et Kohn en 

1964  qui établissent une relation fonctionnelle entre l’énergie de l’état fondamental et sa 
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densité [1,7]. Alors que le premier réussi de l'application de la DFT pour la recherche sur la 

structure électronique moléculaire a commencé à apparaitre dans les années 90 avec le 

développement des fonctionnels d’échange et de corrélation, les plus précises et les plus 

rapides pour le calcul des propriétés électronique de grands système moléculaires. 

Enfin nous signalons le prix Noble qui a été attribué à Pople, en 1998 dans le cadre de 

développement de cette méthode [1,7]. 

 

 L’objectif principal de la théorie de la fonctionnelle de la densité : est de remplacer la 

fonction d’onde multiélectronique par la densité électronique en tant que quantité de base 

pour les calculs [9]. 

 

I.5.2.  Les théorèmes de Hohenberg  et kohn  

La DFT s’est donné pour but de déterminer, à l’aide de seule connaissance de la densité 

électronique, les propriétés de l’état fondamental d’un système compose d’un nombre fixé 

d’électrons en interaction coulombienne avec des noyaux ponctuels. Elle repose sur un 

théorème fondamental qui se divise en deux parties, démontré par   Hohenberg  et kohn. 

Les deux théorèmes  de Hohenberg  et kohn formulés en 1964 ont permis de donner une 

cohérence aux modèles développés sur la base de la théorie proposée par Thomas et Fermi à 

la fin des années 30 [9,10]. 

I.5.2.a.   Premier Théorème  

«  La   densité électronique ρ(r) détermine le potentiel externe » 

Pour tout système de particules en interaction dans un potentiel externe Vext(r) le potentiel 

Vext(r)  est uniquement déterminé, à une constante additive près, par la densité ρ0(r)  de la 

particule dans son état fondamental. 

Ce théorème signifie qu’il suffit  de connaitre seulement la densité électronique pour 

déterminer tous les fonctions d’ondes. En conséquence, l’énergie totale E d’un système 

d’électrons en interaction dans un potentiel extérieur est représentée comme une 

fonctionnelle de la densité électronique de l’état fondamental ρ0, comme suit : 

ܧ ൌ	൏ ߮|ܪ|߮ ൒	ൌ ሾρሿܨ ൅ Vextሺrሻ׬ ρሺݎԦሻ݀ݎ																																																																														(I.26) 

ሾሾρሿܨ ൌ	൏ ߮|ܷ ൅ ܶ|߮ ൐																																																																																																											(I.27) 
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T et U sont respectivement l’énergie cinétique et l’interaction inter-particules qui ne 

dépendent pas du potentiel extérieur. Au sein de l’approximation de Hartree, les 

fonctionnelles de la densité électronique s’écrivant comme suit : 

ሾρሿܨ ൌ 	∬
஡ሺ௥Ԧሻ஡ቀ௥ᇲሬሬሬሬԦቁ

ቚ௥	ሬሬሬԦ–௥ᇲሬሬሬሬԦቚ
 (I.28)																																																																																																								ሿߩᇱܶሾݎ݀ݎ݀

 

T [ρ ] Représente l’énergie cinétique plus la différence entre l’énergie d’interaction vraie et 

celle donnée par le terme d’interaction de Hartree. Les fonctionnelles de la densité 

électronique T [ρ ]   et F[ρ] sont valable quel que soit la forme du potentiel extérieur et le 

nombre d’électrons [9,11]. 

I.5.2.b.   Second Théorème  

La fonctionnelle de l’énergie totale du tout système à plusieurs particules possède un 

minimum qui correspond à l’état fondamental. La densité de particules de l’état fondamental 

vérifie : 

ሻߩሺܧ ൌ  (I.29)																																																																																																																														ሻߩሺܧ݊݅ܯ

 

Hohenberg  et kohn ont montré que la densité réel qui correspond de l’état fondamental 

c’est celle qui minimise l’énergie E(ρ) et toutes les autres propriétés sont aussi une 

fonctionnelle de cette densité. L’énergie de l’état fondamental d’un système électronique 

dans un  potentiel extérieur est déterminée par la méthode variationnelle. 

I.5.3.   Les équations de Kohn-Sham  

Ces équations ont pour objectif la détermination des fonctions d’ondes électronique Ψi  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 : 

ቂെ ħమ

ଶ௠
∆ଶ ൅ ௜ܸ௢௡ሺݎԦሻ ൅ ுܸሺݎԦሻ ൅ ௑ܸ஼ሺݎԦሻቃߖ௜ሺݎԦሻ ൌ  (I.30)																																																								Ԧሻݎ௜ሺߖ	௜ߝ

 .: La fonction d’onde de l’électron i	Ԧሻݎ௜ሺߖ

௜ܸ௢௡ሺݎԦሻ : représente le potentiel ionique. 
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ுܸሺݎԦሻ: représente le terme de Hartree donné par : 

ுܸሺݎԦሻ ൌ െе݀׬ଷݎᇱߩሺݎᇱሻ
ଵ

ቚ௥Ԧି௥ᇲሬሬሬሬԦቚ
																																																																																																								(I.31) 

 

Le potentiel d’échange-corrélation est obtenu à partir de la dérivée de l’énergie d’échange-

corrélation EXC par rapport à la densité : 

௑ܸ஼ሺݎԦሻ ൌ 	
డ୉ଡ଼େ

డఘሺ௥Ԧሻ
ሾߩሺݎԦሻሿ																																																																																																																							(I.32) 

Donc les équations de Kohn-Sham peuvent s’écrire sous la forme : 

ᇱሬሬሬԦሻݎ௜ሺߖܪ ൌ ቄ ħ
మ

ଶ௠
ଶ׏ ൅ ௘ܸ௙௙ሺݎԦሻൟᴪ௜	ሺݎԦሻ ൌ  (I.33)																																																																									Ԧሻݎ௜ᴪ௜ሺߝ

 

Ou chaque électron subit l’effet du potentiel effectif créé par tous les noyaux et les autres 

électrons. Ce potentiel est donné par [9,12] : 

௘ܸ௙௙ሺݎԦሻ ൌ ௘ܸ௫௧ሺݎԦሻ ൅ ׬
ଵ

ห௥Ԧ೔ା௥Ԧೕห
Ԧ௝ݎԦ௝൯݀ݎ൫ߩ ൅ ௑ܸ஼ሺݎԦሻ																																																																								(I.34) 

I.6. Approximations physiques pour le calcul de ࢉ࢞ࢂ 

I.6.1. L’approximation de la densité locale (LDA) 

L’approximation la plus répandue pour calculer le terme d’échange et corrélation est la 

Local Densité Approximation, ou LDA. Cette approximation fait l’hypothèse que la densité 

fluctue assez lentement. Elle remplace donc le potentiel d’échange et corrélation en chaque 

point de l’espace par celui d’un gaz uniforme d’électrons qui interagissent. Le gaz d’électrons 

est pris de la même densité que la densité au point calculé[9]. 

On peut dès lors définir l'énergie d'échange-corrélation de la manière suivante : 

ሿߩ௫௖௅஽஺ሾܧ ൌ ׬ ሻݎሺߩ௫௖ߝ  (I.35)																																																																																																																		ݎ݀

 .ሻ est la densité d'énergie d'échange-corrélation par électronݎሺߩ௫௖ߝ
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La LDA est souvent une approximation efficace, même quand la densité fluctue de 

manière non négligeable. Cependant, elle a certains désavantages, comme une sous-

estimation systématique de l’énergie de cohésion des solides et des paramètres de maille [15]. 

Depuis 1985 d'énormes efforts ont contribué à l'amélioration des fonctionnelles 

d'échange-corrélation. Ces travaux ont débouché sur une deuxième génération de 

fonctionnelles incluant l'inhomogénéité de la densité électronique: ces fonctionnelles 

prennent donc en compte la densité électronique ainsi que son gradient . 

Le Schéma représenté dans la Figure (II-1) décrivant le processus itératif pour la résolution 

des équations de Kohm –Sham, commençant par la description de la densité initiale ߩሺݎሻ et 

déterminant par le calcul des propriétés désirées. 

Le Schéma représenté dans la Figure (I-1) décrivant le processus itératif pour la résolution 

des équations de Kohm –Sham, commençant par la description de la densité initiale ߩሺݎሻ et 

déterminant par le calcul des propriétés désirées. 

I.6.2. Approximation mBJ  

   Récemment Tran et Blaha ont proposé une approximation alternative pour améliorer le 

calcul du gap énergétique en modifiant le potentiel de Becke-Johnson. 

    La fonctionnelle de Tran et Blaha [12] notée (mBJ) est une version modifiée de la 

fonctionnelle de Becke et Johnson, cette dernière a prouvé rapidement son efficacité par 

rapport aux modes de calculs le plus souvent utilisés tel que LDA [5] ou PBE( la version du 

GGA pour les solides) [13] 

    La forme de la version modifiée de la fonctionnelle de Becke et Johnson [14] est comme 

suit : 

       
 r
rt

crcvrv BR
x

mBJ
x




 

2

12

51
23;;                                                                        (I.36) 

Avec : 
2

1 ,
 


N

i i         la densité électronique. 

 
2

1 ,, *
2

1 
 


N

i iirt     la densité d’énergie cinétique. 
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   
     





   rXrXBR

x erXe
rb

rv 



 2

1
1

1
;     le potentiel de Becke-Roussel. 

    Le potentiel de Becke-Roussel est introduit pour minimiser le potentiel coulombien. 

 rX  est déterminé par une équation non-linéaire impliquant et  2,,     t  . 

La fonction b  est donnée par : 

 
3

1
3

8















 

xeX
b                                                                                                                                                                          (I.37) 

 

    Le potentiel de Becke-Roussel proposé ici est à peu près équivalent au potentiel de Slater 

utilisé dans Becke et Johnson[12]. La modification principale se trouve au niveau de 

l’apparition du paramètre c dans la formule de la fonctionnelle. Notons que si on prend c=1 

on retombe sur la fonctionnelle de Becke et Johnson [12]. Ce paramètre a été choisi pour 

dépendre linéairement de la racine carrée de la moyenne
 
 r
r






. 

La forme proposée pour c est la suivante : 

 
 

2

1

31

































  rD

r

r

V
c

cell 






                                                                                    (I.38) 

α et β sont deux paramètres libres, Vcell est le volume de la cellule unitaire du système. 

                                  α = -0.012 

                                  β = -1.023 bohr1/2 
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 Figure (II-1) : différentes étapes  de la résolution des équations de Kohm –Sham 

Densité initiale 

 rn 

Calcul du potentiel effective 

    XCHexteff VVVV   

Résolution des équations de Kohm –Sham 
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
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1
 

Calcul de la nouvelle densité électronique 

  2
i
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Calcul des propriétés 

Fin du processus 
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ΙΙ.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 augmentées linéarisées 

(FP-LAPW) est l’une des méthodes les plus précises. Dans cette méthode aucune hypothèse 

de forme particulière n’est faite au niveau du potentiel. 

La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (LAPW: linearized augmented plane 

wave), développée par Andersen [1], est fondamentalement une modification de la méthode 

des ondes planes augmentées (APW) développée par Slater, donc avant d’exposer le principe 

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

ΙΙ      la méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) 

    La méthode LAPW (linearized  Augmented  Plane Wave) correspond à une amélioration de 

la méthode dite des ondes planes augmentées (APW) élaborée par Slater [ . . ] .Rappelons 

en premier lieu les bases de la méthode APW. 

IΙ       .  La méthode des ondes planes augmentées(APW)  

    Slater expose la méthode APW (Augmented Plane Wave ) dans son article[ ].Il introduisit 

en 1937 des ondes planes augmentées (APW) comme des fonctions de base pour résoudre les 

équations à un électron, qui correspondent aujourd’hui aux équations de kohn-sham 

Dans le schéma de l’APW, la cellule primitive est divisée en deux types de régions : 

 Des sphères (MT) concentées autour de tous les emplacements atomiques constitutifs 

et de rayons Rα. 

 Une région interstitielle restante. 

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

Muffin- Tin » (MT) présentant une symétrie sphérique à l’intérieur de la sphère MT de rayon 

R   . Entre les atomes 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 la sphère MT et ondes planes dans la région interstitielle (Figure II.1).  
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FigureII   : Potentiel« Muffin- Tin » (MT). 

Ainsi la fonction d’onde est de la forme : 












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lm lmllm

G

rKGi

G

rYrUA

eC
r

)()(

1

)(

)(

                                                                                             (II.1) 

 

où Ω le volume de la cellule, CG et A lm les coefficients du développement en harmoniques 

sphériques Y lm  et La fonction Ul (r) est une solution régulière de l’équation de Schrödinger 

pour la partie radiale qui s’écrit sous la forme : 

 
   rrUErV

r

ll

dr

d
ll








 


22

2 1
                                                                                 (II.2) 

V(r) représente le potentiel Muffin-Tin et E l  l’énergie de linéarisation. Les fonctions radiales 

définies par (II- ) sont orthogonales à tout état propre du coeur mais Cette orthogonalité 

disparaît en limite de sphère [5]. 

Pour assurer la continuité de la fonction  (r) à la surface de la sphère MT, les coefficients  

A lm doivent être développés en fonction des coefficients CG des ondes planes existantes dans 

les régions interstitielles ceci est exprimé par l’expression suivante :    

 

A )()(
)(

4 * GKYRGKJC
RU

i
lmlG G

l

l

lm 

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



                 (II.4) 
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avec K, le vecteur d’onde dans la zone de Brillouin ; G, le vecteur de réseau réciproque et J l , 

la fonction de Bessel donnée par : 

J )(
2

)(
2

1 XJ
x

X
l

l





                                                (II.5) 

 

L'origine est prise au centre de la sphère, et les coefficients A lm  sont déterminés à partir de 

ceux des ondes planes C G . Les paramètres d'énergie E l  sont appelés les coefficients 

variationnels de la méthode APW. Les fonctions individuelles, étiquetées par G deviennent 

ainsi compatibles avec les fonctions radiales dans les sphères, et on obtient alors des ondes 

planes augmentées (APW s ). 

Les fonctions APW s  sont des solutions de l'équation de Schrödinger dans les sphères, mais 

seulement pour l’énergie E l . En conséquence, l’énergie E l doit être égale à celle de la bande 

d’indice G. Ceci signifie que les bandes d'énergie (pour un point k) ne peuvent pas être 

obtenues par une simple diagonalisation, et qu’il est nécessaire de traiter le déterminant 

séculaire comme une fonction de l’énergie. 

La méthode APW, ainsi construite, présente quelques difficultés liées à la fonction U l (R  ) 

qui apparaît au dénominateur de l’équation (II- ). En effet, suivant la valeur du paramètre E l , 

la valeur de  U  (R  ) peut devenir nulle à la surface de la sphère MT, entraînant une 

séparation des fonctions radiales par rapport aux fonctions d’onde plane. Afin de surmonter ce 

problème plusieurs modifications à la méthode APW ont été apportées, notamment celles 

proposées par Koelling [6] et par Andersen [5]. La modification consiste à représenter la 

fonction d’onde  (r) à l’intérieur des sphères par une combinaison linéaire des fonctions 

radiales U l (r) et de leurs dérivées par rapport à l’énergie 


U (r), donnant ainsi naissance à la 

méthode FP-LAPW. 

 

II.2.2. Principe de la méthode LAPW  

Les fonctions de base de la méthode LAPW sont les ondes planes linéairement augmentées. 

D’une part, elles représentent les ondes planes dans la zone interstitielle et d’autre part, elles 

sont des fonctions radiales à l’intérieur des sphères. Elles sont des combinaisons linéaires des 

fonctions radiales U l (r) Y lm (r) et de leurs dérivées lU


(r) Y lm (r) par rapport à l’énergie. 
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Dans le cas non relativiste, ces fonctions radiales Ul (r) et lU


(r) assurent, à la surface de la 

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

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

 

                  Rr 
   

(II.6)                                                                          

                                                                                    

     Rr   

 

Où les coefficients B lm  correspondent à la fonction lU


et sont de même nature que les 

coefficients A lm . Les fonctions LAPW sont des ondes planes uniquement dans les zones 

interstitielles comme dans la méthode APW. A l’intérieur des sphères, les fonctions LAPW 

sont mieux adaptées que les fonctions APW. En effet, si E 1diffère un peu de l’énergie de 

bande E, une combinaison linéaire reproduira mieux la fonction radiale que les fonctions 

APW constituées d’une seule fonction radiale. Par conséquent, la fonction U 1  peut être 

développée en fonction de sa dérivée lU


et de l’énergie E 1 . 

U 1 (E,r)=U 1 (E 1 ,r)+(E-E 1 ) ))((0),( 2

1EErEU l 


                                                             (II.7) 

Ou 0((E-E ))2

1 représente l’erreur quadratique énergétique. 

 

La méthode LAPW assure ainsi la continuité de la fonction d’onde à la surface de la sphère 

MT. Mais, avec cette procédure, les calculs perdent en précision, par rapport à la méthode 

APW qui reproduit, elle, les fonctions d’onde très correctement, tandis que la méthode FP-

LAPW entraîne une erreur sur les fonctions d’onde de l’ordre de (E-E 1 ) 2  et une autre sur les 

énergies de bandes de l’ordre de (E-E 1 ) 4 . Malgré cet ordre d’erreur, les fonctions LAPW 

forment une bonne base qui permet, avec un seul E 1 , d’obtenir toutes les bandes de valence 

dans une grande région d’énergie. 

Lorsque cela n’est pas possible, on peut généralement diviser en deux parties la fenêtre 

énergétique, ce qui est une grande simplification par rapport à la méthode APW. En général, 

si U 1  est égale à zéro à la surface de la sphère, sa dérivée lU


sera différente de zéro. Par 

conséquent, le problème de la continuité à la surface de la sphère MT ne se posera pas dans la 
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méthode LAPW. Takeda et Kubler [6] ont proposé une généralisation de la méthode LAPW 

dans laquelle N fonctions radiales et leurs (N-1) dérivées sont utilisées. Chaque fonction 

radiale possédant son propre paramètre E li de sorte que l’erreur liée à la linéarisation soit 

évitée. On retrouve la méthode LAPW standard pour N=2 et E 1l  proche de E 2l , tandis que 

pour N>  les erreurs peuvent être diminuées. Malheureusement, l’utilisation de dérivées 

d’ordre élevé pour assurer la convergence nécessite un temps de calcul beaucoup plus grand 

que dans la méthode FP-LAPW standard. Singh [7] a modifié cette approche en ajoutant des 

orbitales locales à la base sans augmenter l’énergie de cutoff des ondes planes. 

 

II     Les rôles des énergies de linéarisation (E
l
)  

Les fonctions Ul (r) et  rU l



 sont orthogonales à n’importe quel état de cœur strictement 

limité à la sphère MT. Mais cette condition n’est satisfaite que dans le cas où il n’y a pas 

d’états de cœur avec le même l, et, par conséquent, on prend le risque de confondre les états 

de semi-cœur avec les états de valence. Ce problème n’est pas traité par la méthode APW, 

alors que le non orthogonalité de quelques états de cœur dans la méthode FP-LAPW exige un 

choix délicat de E l . Dans ce cas, on ne peut pas effectuer le calcul sans modifier E l . 

La solution idéale dans de tels cas est d’utiliser un développement en orbitales locales. 

Cependant, cette option n’est pas disponible dans tous les programmes, et, dans ce cas, on doit 

choisir un rayon de la sphère le plus grand possible. Finalement, il faut remarquer que les 

divers El devraient être définis indépendamment les unes des autres. Les bandes d’énergie ont 

des orbitales différentes. Pour un calcul précis de la structure électronique, El doit être choisi 

le plus proche possible de l’énergie de la bande, si la bande a le même l. 

 

II.4. Le développement en orbitales locales  

      Le but de la méthode LAPW est d’obtenir des énergies de bande précises au voisinage des 

énergies de linéarisation E l  [5]. Dans la plupart des matériaux, il suffit de choisir ces énergies 

au voisinage du centre des bandes. Ceci n’est pas toujours possible et il existe des matériaux 

pour lesquels le choix d’une seule valeur de E l n’est pas suffisant pour calculer toutes les 

bandes d’énergie : par exemple, les matériaux avec des orbitales 4f [8,9] et les éléments des 

métaux de transition [2,01]. C’est le problème fondamental de l’état de semi-cœur qui est 

intermédiaire entre l’état de valence et celui de cœur. Il existe deux moyens pour traiter cette 
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situation : l’usage des fenêtres d’énergie multiple, ou l’utilisation d’un développement en 

orbitales locales. 

 

II.      La méthode LAPW+LO  

Le développement de la méthode LAPW en orbitales locales consiste à modifier les orbitales 

de sa base pour éviter l’utilisation de plusieurs fenêtres, en utilisant une troisième catégorie de 

fonctions de base. L’idée principale est de traiter toutes des bandes avec une seule fenêtre 

d’énergie. Singh [7] a proposé une combinaison linéaire de deux fonctions radiales 

correspondant à deux énergies différentes et de la dérivée par rapport à l’énergie de l’une de 

ces fonctions ce qui donne naissance à la méthode LAPW+LO: 

 

lm =        

















rYErUCErUBErUA lmmlmllm 2111;21,11 ,,,

 

Rr 
                            (II.8) 

 

Où les coefficients C lm sont de même nature que les coefficients A lm et B lm définis 

précédemment. Par ailleurs, cette modification diminue l’erreur commise dans le calcul des 

bandes de conduction et de valence.  

 

II.4.2. La méthode APW+lo : 

Le problème de la méthode APW était la dépendance en énergie de l’ensemble des fonctions 

de base. Cette dépendance a pu être éliminée dans la méthode LAPW+LO, au prix d’un plus 

grand ensemble de fonctions de base. Récemment, une approche alternative est proposée par 

Sjösted et al [01] nommée la méthode APW+lo Dans cette méthode, l’ensemble des fonctions 

de base sera indépendante en énergie et a toujours la même taille que celui de la méthode 

APW. Dans ce sens, APW+lo combine les avantages de la méthode APW et ceux de la 

méthode LAPW+LO 

L’ensemble des fonctions de base d’APW+lo contient des deux types de fonctions d’ondes. 

Les premières sont des ondes planes augmentées APW, avec un ensemble d’énergies El fixées 
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                                              Rr   

   (II.9) 

                                              Rr   

 

 

Le deuxième type de fonctions sont des orbitales locales (lo) différentes de celle de la 

méthode LAPW+LO, définies par  

 

 

     Rr   

                                                              (II.10) 

 

       Rr   

     

 

 

Dans un calcul, une base mixte LAPW et APW+lo peut être employée pour des atomes 

différents et même pour des valeurs différentes du nombre l. En général, on décrit les orbitales 

qui convergent plus lentement avec le nombre des ondes planes (comme les états 3d des 

métaux de transition), ou bien les atomes ayant une petite taille de sphère avec la base 

APW+lo et le reste avec une base LAPW [02]. 

 

II.5. Le concept de la méthode FP-LAPW  

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

Linearized Augmented Plane Waves : FP-LAPW) [01] aucune approximation n’est faite pour 

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

du réseau à l’intérieur de chaque sphère atomique, et en des séries de Fourrier dans les régions 

interstitielles. Ce qui est à l’origine du nom Full-Potentiel. Cette méthode assure donc la 

continuité du potentiel à la surface de la sphère MT et le développe sous la forme suivante : 
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                                   Rr   

                                                                                                   (II.11) 

                                       

                                  Rr   

  

De la même manière, la densité de charge est développée sous la forme :
 

 

                                 Rr   

                                                                                                  (II.12) 

 

 Rr   

 

II .6 .Le code de calcul Wien2K  

Dans ce travail, nous avons utilisé la méthode FP-LAPW, implémentée dans le code 

Wien2K .Le code Wien2Kconsiste en différents programmes indépendants figure. ΙΙ.  , qui 

sont liés par C .Shell Script : 

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

déterminer le rayon atomique de la sphère MT. 

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

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

cœur avec ou sans orbitales locales. 

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

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

réseau et détermine les matrices de rotation locale. 

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

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

atomiques générées dans LSTART. Alors un cycle auto-cohérent est initialisé et répété 
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jusqu’à ce que le critère de convergence soit vérifié. Ce cycle s’inscrit dans les étapes 

suivantes : 

LAPW0: Génère le potentiel à partir de la densité. 

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

LAPW2: Calcule les densités de valence à partir des vecteurs propres. 

LCORE: Calcule les états du cœur et les densités. 

MIXER: Mélange les densités d’entrée et de sortie. 

 

 

 

Figure ΙΙ.2: Le code Wien2k 
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III     Introduction  

      Les semi-conducteurs III-V sont des composés formés par les éléments des groupes III et 

V du tableau périodique, dont les propriétés sont généralement similaires à celles des semi-

conducteurs du groupe II-VI et IV. En raison du transfert de charge électronique de l’atome       

du groupe III à celui du groupe V. 

      L’interaction de Coulomb entre les ions augmente en même temps que la largeur du gap 

Fondamental. Ainsi, la plupart des semi-conducteurs III-V se caractérisent par une bande 

interdite (gap énergétique) supérieure à 1eV. Les semi-conducteurs III-V à large bande 

interdite sont adaptés pour des applications telles que les diodes lasers opérant dans la région 

visible du spectre, ceux à petite bande interdite sont utilisés dans la fabrication de détecteurs 

infrarouges [1.2]. 

    Dans ce chapitre, nous allons rappeler quelques propriétés physiques des matériaux semi-

conducteurs ternaires. 

III     Définition d’un semi-conducteur  

    Un semi-conducteur est un corps cristallin dont les propriétés de conductivité électrique 

sont intermédiaires entre celles des isolants et des conducteurs, elles varient sur plusieurs 

ordres de grandeur, sous l'effet de : 

 La température, 

 L'éclairement, 

 La présence d'impuretés (dopage) 

III     Différents types de Semi-conducteurs  

III       Semi-conducteur intrinsèque  

    Un semi-conducteur est dit intrinsèque si le nombre d’électrons est égal au nombre de 

trous. Le taux d'impuretés y est très faible (moins d'un atome pour 1013 atomes de l’élément 

semi-conducteur). 
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III        Semi-conducteur extrinsèque  

    Un semi-conducteur est dit extrinsèque s’il comporte un taux d’impuretés très grand par 

rapport à celui du semi-conducteur intrinsèque (un atome pour 10
5
 atomes de l'élément semi-

conducteur). Selon la nature des impuretés il existe deux types des semi-conducteurs : type n 

et type p. 

III.3.2.a.   Type n  

    Considérons par exemple les semi-conducteurs tétravalents tels que Si ou Ge. Ils 

cristallisent dans une structure où chaque atome est relié à quatre atomes voisins par des 

liaisons covalentes. Introduisons un atome ayant cinq électrons de valence (phosphore, 

arsenic antimoine…). Il prend la place d'un atome du cristal. Parmi les électrons de 

l’impureté, quatre participeront aux liaisons avec les voisins et le cinquième restera 

célibataire. L’atome d’impureté est associé à un niveau d’énergie appelé niveau donneur qui 

situe juste en dessous de la bande de conduction. Dans ce cas, le semi-conducteur est dit de 

type n. 

 III.3.2.b.   Type p  

     Si on introduit un atome d'impureté ayant trois électrons de valence (bore aluminium ou 

galium). Celui-ci ne peut saturer que trois liaisons. Ainsi une liaison par atome d'impureté 

manque et correspond un niveau d'énergie situé au-dessus de la bande de valence appelé 

niveau accepteur. Le semi-conducteur est dit de type p. 

 

III.4.  Propriétés Electroniques  

    Les matériaux semi-conducteurs III-V ont huit électrons par cellule unitaire contribuant 

aux liaisons chimiques. Les autres électrons n’interviennent pas dans les propriétés optiques 

des hétéro structures. Les orbitales de type s et de type p de chaque atome avec les orbitales, 

et forment des liaisons covalentes tétraédriques de type sp
3
: 4 orbitales liantes et 4 orbitales 

anti-liantes. Les quatre orbitales liantes donnent lieu à quatre bandes d’énergie, chacune 

deux fois dégénérée de spin, et forment la bande de valence. 

    Cette bande est pleinement occupée par des électrons à T=0K, pour un semi-conducteur 

parfait. Les quatre autres orbitales anti-liantes donnent naissance à quatre bandes supérieures, 

et forment la bande de conduction qui est inoccupée et est séparée de celle précédente par une 

bande d’énergie interdite de largeur Eg (band gap en anglais). Pour les semi-conducteurs à 
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gap direct [3] le maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction 

sont au point Γ. 

III.4. .  Gap direct – Gap indirect 

    Pour un cristal semi-conducteur, le maximum de la bande de valence et le minimum de la 

bande de conduction sont caractérisés par une énergie E et un vecteur d’onde


k  . Dans 

l’espace réciproque, si ce maximum et ce minimum correspondent à la même valeur de


k  : on 

dit que le semi-conducteur est à gap direct. 

     Si au contraire, ce maximum et ce minimum correspondent à des valeurs de


k  différentes : 

on dit que le semi-conducteur est à gap indirect; c'est le cas du silicium et du 

germanium.Cette distinction entre matériaux semi-conducteurs à gap direct ou indirect est 

importante, particulièrement pour les applications optoélectroniques qui mettent en jeu à la 

fois des électrons et des photons. 

   En effet, lors de la transition d’un électron de la BV vers la BC ou de la recombinaison 

électrontrou, il faut conserver l’énergie (relation scalaire) et l’impulsion (relation vectorielle). 

La transition d'énergie minimale entre ces deux bandes peut avoir lieu sans changement de 

vecteur d'onde dans les semi-conducteurs à gap direct, ce qui permet l'absorption et l'émission 

de lumière de façon beaucoup plus efficace que dans les matériaux à gap indirect. Cette 

différence oriente le choix des matériaux pour les applications optoélectroniques. 

III.4. .   Transitions inter bandes  

    Au sein d'un semi-conducteur on différencie les transitions radiatives de celles qui sont non 

radiatives. Les transitions radiatives dites inter-bande sont à leur tour classifiées selon la 

configuration des bandes du semi-conducteur en transitions directes et indirectes (avec 

intervention d'un phonon) [4] : 

 les transitions directes ou verticales 

Dans le processus d'absorption directe, un photon est absorbé par le cristal avec création d'un 

électron et d'un trou. Comme le minimum de la bande de conduction est à la même valeur d 



k que le maximum de la bande de valence (figure III . ), la transition optique a lieu sans 

changement significatif de, car le photon absorbé a un très petit vecteur d'onde. 
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 les transitions indirectes 

    Dans le processus d'absorption indirecte la largeur minimale de la bande interdite fait 

intervenir des électrons et des trous séparés par un vecteur d'onde non négligeable. 

    Dans ce cas une transition directe correspondant à la largeur minimale de la bande interdite 

ne peut satisfaire à la condition de conservation du vecteur d'onde


k ; ce processus fait 

intervenir en plus de l'électron et du photon, un phonon. Si un phonon de vecteur d'onde et de 

fréquence   est créé par ce processus, alors nous avons d'après les lois de conservation : 

                                0


kkphotonk c  

Et 

 

h γe - gp EE                (émission de phonon d'énergie  hE p ) ou 

 

hγa +Ep =Eg                      (absorption de phonon) 

 

L'énergie du phonon est, en général, bien inférieure à Eg (0,01 à 0,03 eV). Dans ce processus 

d'absorption, un photon est absorbé avec création de trois particules: un électron, un trou et 

un phonon; ce type de processus est moins probable que celui de l’absorption directe. 

 

 

 

Figure III     : Transitions inter bandes a) directe b) indirecte 
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III.4  .   Structure de bandes  

    Dans un atome un électron est soumis à un potentiel coulombien crée par le noyau et le 

nuage électronique qui est constitué par les autres électrons. Il ne peut occuper que des états 

quantiques bien définis et distincts les uns des autres. Ces états sont caractérisés par des 

niveaux d’énergie bien définis auxquels sont associées des fonctions d’onde. Chaque système 

quantique est caractérisé par des fonctions d'ondes ψ qui sont les solutions de l'équation de 

Schrödinger : 

 

  0
2

 VE
h

m
                                                                                                               III .1   

 

Dans le cas de l'atome isolé la solution de l'équation de Schrödinger n'existe que pour des 

valeurs discrètes d'énergie E1, E2, E3,...En. Dans un solide cristallin les noyaux sont disposés 

en réseaux réguliers, les orbitales sont remplacées par des ondes de Bloch et les couches sont 

remplacées par des bandes d'énergie permises séparées par d'autres bandes interdites. Une 

bande permise comporte un nombre considérable de niveaux d'énergie comparable au nombre 

d'atomes dans le cristal. 

Plusieurs méthodes, basées sur des hypothèses simplificatrices, sont utilisées pour déterminer 

la structure des bandes dans les semi-conducteurs. Parmi celles-ci on peut citer : 

 La méthode CLOA, appelée aussi méthode des liaisons fortes, consiste à développer 

les fonctions d’onde de cristal sous forme d’une combinaison linéaire d’orbitales 

atomiques. 

 La méthode OPW (Orthogonised Plane waves) consiste à développer les fonctions 

d'onde du cristal, sur la base des fonctions d'ondes des électrons libres. 

  

III.5.  Propriétés Optiques  

III.5.1.    L’indice de réfraction complexe  

    La réponse des électrons d’un solide peut être décrite macroscopiquement, par la constante 

diélectrique complexe 







wk ,  , qui relie le vecteur champ électrique 



E  à l’induction 

électrique dans le solide


D  . Cette fonction a des conséquences importantes sur les propriétés 

physiques des solides.  
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    Les relations reliant la partie réelle et imaginaire de la constante diélectrique sont appelés 

relations de Kramers-Kronig. Le constant diélectrique complexe est donné par [5,6]: 

 

21  i                                                                                                           III .2   

Elle relie le vecteur champ électrique 


E au déplacement dans le solide 


D  par la relation. 

 

  















 

wKEwwKD ,, 
                          

III .3
 

 

   Ceci est strictement valable que pour les composés isotropes, c’est le cas des matériaux 

étudiés dans ce travail car ils cristallisent dans un système cubique. 

 La partie imaginaire 2  traduit l’absorption du matériau tandis que la partie réelle 1 est liée 

à la polarisation du milieu. 

La partie imaginaire 2  pour une fréquence   est proportionnelle à la somme de toutes les 

transitions entre états occupés et états vides séparés en énergie par   [7,8]: 

 

      III .4 

 

 

où les jMi  représentent les composantes de la matrice du moment dipolaire, i et j sont les 

états initial et final respectivement, fi est la fonction de distribution de Fermi du i
ème

 état et Ei 

est l’énergie de l’électron du i
ème

 état. Le produit   PffjMi ji 1
2

est l’élément 

dematrice représentant la probabilité de transition entre les états i de la bande de valence et 

les états j de la bande de conduction. La conservation de l‟énergie au cours des transitions est 

représentée par la fonction de Dirac :    if EE . 

Les parties réelle et imaginaire ne sont pas indépendantes, elles sont liées entre elles par les 

relations de Kramers-Kronig: 

 

 

           III.5 
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       III.6 

 

 

    Dans ces équations, la dispersion dans l’espace (variation avec k) est négligée, car pour la 

plupart des phénomènes optiques, la longueur d’onde de la lumière est grande comparée aux 

dimensions du système. Ces résultats ne sont valables également qu’en absence de champ 

magnétique. Dans le cas d’un milieu isotrope ou d’un cristal cubique ε se réduit à un scalaire, 

la réponse du système à une onde plane électromagnétique peut alors être décrite à l’aide 

d’un indice de réfraction scalaire complexe :       iknN   

Ces deux grandeurs sont liées par la relation: 2N  

avec: 

 

                  III.7 

 

                       III.8 

 

Les grandeurs n () et k () sont appelées respectivement l'indice de réfraction et le 

coefficient d'extinction. Elles sont définies par les relations suivantes [9,10]: 

 

 

           III.9 

 

 

        III.01 

 

Le coefficient d'absorption α correspond à l'énergie absorbée par unité de temps, de volume 

et divisée par le flux énergétique. Il est défini par l'équation suivante: 
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est relié à 2 par la relation: 

                   III .12 

 

où c est la vitesse de la lumière dans le vide. 

 

III.5.2.    La réflectivité  

   L’indice de réfraction et le coefficient d’extinction sont liés à la réflexion sous incidence 

normal par la relation : 

 

 
 
  22

22

1

1

kn

kn
wR




                                                                                       III-03 

 

III.6.  semi-conducteurs III-V  

III.6.1.   Définition  

     Les matériaux semi-conducteurs III-V sont des corps composés formés à partir d'un 

élément de la III
ème

 colonne et d'un élément de la V
ème

 colonne de la classification périodique 

de Mendeleïev. Le tableau III.1regroupe un extrait de cette classification (les chiffres en haut 

et bas représentent respectivement le nombre atomique et la masse atomique). Ainsi de 

nombreux composés binaires peuvent être réalisés.[11] 

    On peut obtenir un semi-conducteur si la somme des électrons des deux espèces est égale à 

8 électrons.[12] 

Tableau III.1.  Extrait de la classification périodique des éléments. 

 

 

 

cn


 2
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III.6     Structure cristalline des semi-conducteurs III-V 

     Les semi-conducteurs se présentent sous plusieurs compositions chimiques avec une 

grande variété de structures cristallines. La plupart des matériaux semi-conducteurs binaire 

III-V et quelques matériaux II-VI se cristallisent dans la structure Zinc-Blende (ZB) Figure 

(III-3). Cette structure est constituée de deux sous réseaux cubique faces centrée (cc).  

     La première zone de Brillouin pour la structure zinc-blende à la forme d’un octaèdre 

tronqué (Figure III-2).  

 

       

 

 

 

 

 

 

 

Figure III .2: Première zone de Brillouin de la                Figure III .3 : structure Zinc-

Blende (ZB). 

Structure zinc blende. 
 

 

III.6     Les avantages des semi-conducteurs III-V 

    Les principaux avantages des semi-conducteurs III-V sont les suivants : 

 Leur propriété semi-isolant (substrat SI) permet la fabrication des circuits intégrés 

hyperfréquences. 

 Leur résistance aux radiations. 

 Leur capacité de travailler à des températures plus importantes que celle du silicium 

standard, ce qui est important pour les applications militaires. 

 Leurs performances vitesse/consommation nettement supérieure à celles des 

calculateurs utilisant des circuits en silicium (applications numériques). 

 Leur très vaste domaine de fréquences couvert puisqu.il s’étend de 1 GHZ à plus de 

100 GHZ. 
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Ce dernier aspect est fondamental, parce que les composants à base de silicium sont 

actuellement limités à une fréquence inférieure à quelque Giga Hertz [13]. 

La filière des composés III-V est la seule filière hyperfréquence dont la technologie soit 

actuellement mature pour des réalisations au niveau industriel. Cette maturité et son 

développement ont donc permis d’aboutir à des coûts de production abordables, qui restent 

cependant largement supérieurs à ceux de la filière silicium [14]. 

III.7. Les alliages ternaires : 

Le cristal ternaire AxB1-xC est composé des molécules AC avec une fraction molaire x et des 

molécules BC avec une fraction (1-x). Ainsi, la propriété physique F(x) peut être représentée 

comme une simple interpolation analytique des propriétés de ses composés binaires AC et 

BC  15]. La valeur moyenne de la propriété physique F étant : 

    BCAC FxxFxF  1                                                                                          III-04 

 

Avec : 

     xCxxFxF  1                                                                                                       III- 5 

Où : F : étant une propriété physique quelconque. 

x : fraction moléculaire (paramètre stœchiométrique). 

C : est le paramètre de courbure (bowing). 

III.7.1. Le paramètre de maille des alliages ternaire  

Les travaux expérimentaux montrent que la constante du réseau du ternaire obéit à la loi de 

Vegard à l’exception de certains alliages où des très petites déviations ont été observées  16]. 

La constante du réseau « a » est une moyenne pondérée linéairement en fonction de la 

composition sur les constantes du réseau des composés binaires (AC et BC) qui forment 

l'alliage. 

    BCAC axxaxa  1                                                                                              III- 6 
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où : 

a(x) : La constante du réseau de l'alliage. 

aAC, aBC : les constantes du réseau des composés binaires AC et BC respectivement. 

III.7    Gaps d’énergie de l'alliage ternaire  

La qualité de la composition de l’alliage dépend des conditions de croissance. En général, le 

gap énergétique Eg(x) de l'alliage ternaire est donné par : 

     xbxExxExE BCACg  11                                                                        III- 7 

Avec : 

EAC est le gap du composé AC 

EBC est le gap du composé BC 

b étant le paramètre de courbure (bowing) qui est souvent prouvé par l'expérience. L'origine 

du bowing est dû à l'aspect structural et au désordre compositionnel qui sont très dominant 

dans les fluctuations de l'alliage ternaire. 
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  IV.1 Introduction  

D'une manière classique, un alliage est un matériau à caractère métallique combinant 

deux ou plusieurs métaux et éventuellement des éléments à caractère non métallique. 

Maintenant, on définit un alliage comme une combinaison d'atomes, ions ou de molécules 

pour former un matériau dont les propriétés diffère de celle des constituants. Le 

développement rapide des techniques de la croissance cristalline et l’intérêt pratique des semi-

conducteurs ont permis la réalisation de plusieurs alliages binaires, ternaires et quaternaires. 

L’avantage de ces alliages étend le domaine d’application optoélectronique grâce à 

l’ajustement de plusieurs de leurs paramètres physiques. 

Dans ce chapitre, nous allons analyser et interpréter les résultats obtenus par les 

calculs des propriétés structurales, électroniques et optiques des alliages ternaires AlxGa1-xN. 

Cependant, ces connaissances passent par une bonne compréhension des propriétés 

fondamentales de ces alliages. 

 

IV.2.  Détails de calcul  

Dans ce travail, les calculs ont été réalisés en utilisant le code Wien2k   ] qui est une 

implémentation de la méthode des ondes planes augmentées et linéarisées FP-LAPW   ] dans 

la cadre du formalisme de la DFT. Le potentiel d’échange et de corrélation est traité en 

utilisant l’approximation de la densité locale LDA paramétrée par Perdew et Wang  ] et 

l’approximation de la fonctionnelle de Tran et Blaha   ] notée (MBJ) est une version modifiée 

de la fonctionnelle de Becke et Johnson. Dans la méthode FP-LAPW, la cellule unitaire est 

divisée en deux régions, la première est constituée de sphères qui ne chevauchent pas et qui 

sont centrées sur chaque atome de rayon RMT, la deuxième est la région interstitielle. Les 

fonctions d’ondes, les densités électroniques et le potentiel sont développés en combinaison 

d’harmoniques sphériques multipliées par les fonctions radiales autour des sites atomiques, 

c'est-à-dire, dans les sphères Muffin-tin avec un rayon de coupure lmax=10, et en série de 

Fourier dans la région interstitielle avec un rayon de coupure RMT * kmax=9 (où RMT est le 

plus petit rayon de la sphère MT) (kmax est la norme du plus grand vecteur d’onde utilisé pour 

le développement en ondes planes des fonctions propres). Les valeurs des rayons ont été 

fixées à RMT(AlGaN) .  = (Ga=2 ,Al=1.7 ,N=1.5)  a.u, RMT(AlGaN) .  =(Ga=2 ,Al=1.7 

,N=1.5)  a.u, RMT (AlGaN) .   =(Ga=2 ,Al=1.7 ,N=1.5) a.u.,RMT(GaN)=1.74 

a.u. ,RMT(AlN)=1.77a.u. L'optimisation structurale consiste à déterminer l'état fondamental. 
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Le processus d'itération est répété jusqu'à ce que errer l'énergie totale soit et égale à 10
- 

Ry. 

L’énergie qui sépare les états de valence et ceux du cœur a été prise  -6 Ry. 

Les configurations électroniques des éléments sont : 

Al : 1s
 
 2s

 
 2p

 
 

Ga :4s
 
4s

 
3d

   

N :2s
 
2p

  

 

IV.3.  Résultats et discussions  

IV.3.1.  Propriétés structurales  

    Cette première partie constitue l’étape la plus importante pour développer les calculs qui 

suivent. Elle consiste à optimiser le paramètre du réseau a à l'équilibre, le module de 

compressibilité B de alliage ternaire AlxGa1-xN pour différentes concentrations allant de 0 à 1. 

Les calculs ont été réalisés en prenant des super cellules de huit atomes répétées 

périodiquement. Pour x = 0.25, 0.50 et 0.75, nous avons remplacé un, deux et trois atomes de 

gallium, respectivement, par Al pour obtenir la concentration voulue. C’est la raison pour 

laquelle nous avons effectué un calcul auto cohérent de l’énergie totale pour différentes 

valeurs du paramètre du réseau prises au voisinage du paramètre expérimental.                            

Le tableau IV.   résume les positions atomiques de l’alliage AlxGa1-xN. 

 

Tableau IV.1 : Positions atomiques de l’alliage AlxGa1-xN. 

X Atome Positions atomiques 

 .   Al 

Ga 

N 

              

         ,          ,           

       ,            ,            ,             

 .  Al 

Ga 

N 

             ,           

         ,           

       ,            ,            ,             

 .   Al 

Ga 

N 

             ,          ,           

          

       ,            ,            ,             
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Les paramètres d’équilibre sont obtenus en ajustant la courbe de l’énergie totale en fonction 

du volume par l’équation d’état de Murnaghan   ] donnée par: 

𝐸(𝑉) = 𝐸0 +
𝐵0𝑉

𝐵0
′ (

(
𝑉0

𝑉⁄ )
𝐵0
′

𝐵0
′ + 1) −

𝐵0

𝐵0
′−1

                                                                               IV.1 

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

de compressibilité et sa dérivée. Le module de compressibilité est donné par : 

 

 = 𝑉
   

 𝑉 
                                                                                                                              IV .  

Le paramètre du réseau à l'équilibre est donné par le minimum de la courbe E (V).  

 

 

Figure IV .1 : Variation de l’énergie totale en fonction du volume des composés binaires AlN 

et GaN et leur alliage Al0.25Ga0.75N ,Al0.5Ga0.5N etAl0.75Ga0.25N en utilisant 

l’approximation LDA. 
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La courbe donnant la variation de l'énergie totale en fonction du volume pour les différents 

composés binaires AlN et GaN et leurs alliages Al . Ga . N, Al .  Ga .  N et Al .  Ga .  N sont 

présentées dans la figure IV.1. La ligne continue représente le meilleur ajustement des points 

Etot  V  avec l’équation d’état de Murnaghan  IV.1). Les résultats numériques obtenus pour 

les paramètres du réseau et les modules de compressibilité calculés par la méthode LDA 

relatifs aux alliages AlxGa1-xN sont reportés dans le tableau IV.2. 

 

Tableau IV.2: Paramètre du réseau (a) et module de compressibilité (B) calculés pour 

l’alliage AlxGa1-xN comparés à d’autres données expérimentales et théoriques. 

Aliage X Paramètre du réseau a (Å)  

 
Module de compressibilité B (GPa) 

 

 

 

 

AlxGa1-

xN 

 

 

  

 .   

 .  

 .   

  

Résultats  

obtenus 

Résultats  

expérimentaux 

Autres 

calculs 

Résultats  

obtenus 

Résultats  

expérimentaux 

Autres 

calculs 

 .    

 .    

 .    

 .    

 .    

 .       

- 

- 

- 

 .       

 .   , .   

- 

- 

- 

 .  ,  .   

   .     

   .         

   .         

   .         

   .     

185 8  

- 

- 

- 

295  10  

205 30 9  

- 

- 

- 

276 6 11  

    

     

    Pour valider nos résultats, ce tableau contient également des résultats expérimentaux et 

théoriques obtenus par d'autres méthodes. En confrontant nos résultats optimisés à celles 

disponibles dans la littérature et aux résultats expérimentaux, nous constatons bien qu’il existe  

une bonne concordance entre tous les résultats.  

    La variation du paramètre de réseau a et du module de compressibilité B en fonction de la 

concentration de l’alliage AlxGa1-x N sont présentés par la figure IV .2   . 

    Nous constatons que le paramètre de réseau a décroit en fonction de l’augmentation de la 

concentration x, par contre, l’augmentation de la concentration engendre une amélioration  du 

module de compressibilité. 
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Figure IV .2  : Variation du paramètre de réseau et module de compressibilité en fonction de 

la concentration de l’alliage AlxGa -xN. 

 

IV.3.2. Propriétés électroniques  

    Les alliages semi-conducteurs fournissent une importance des gaps d’énergie afin 

d'optimiser et élargir les applications des dispositifs semi-conducteurs. Le gap d'énergie est 

connu pour être l'un des paramètres les plus importants dans les dispositifs parce qu'il est 

fortement relié à leur longueur d'onde de fonctionnement dans les applications 

optoélectroniques. Pour cela la dépendance du gap d'énergie fondamental en fonction de la 

composition de l’alliage prend une importance particulière. Motivés par cette raison, dans 

cette partie, nous avons abordé l’étude des propriétés électroniques d’alliage ternaire                 

AlxGa1-xN en considérant les paramètres du réseau optimisés. Les structures de bandes ont été 

calculées suivant les directions de haute symétrie dans la zone de Brillouin d’une maille 

cubique. Afin d’améliorer les valeurs des gaps, en plus de l’approximation LDA, 

l’approximation mBJ   ] a été également utilisée. Cette dernière est utilisée pour améliorer les 

résultats des gaps énergétiques, pour être comparables à l’expérience. Les paramètres du 
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réseau utilisés dans les calculs sont ceux optimisés par le calcul auto cohérant réalisé 

précédemment. 

    Les semi-conducteurs se caractérisent par une bande interdite dite (gap), qui sépare les 

derniers états occupés de la bande de valence et les états libres de la bande de conduction. 

Comme l’énergie maximale de la bande de valence se situe au point Γ et l’énergie minimale 

de la bande de conduction au point Γ, ces composés sont des semi-conducteurs à gap direct. 

Donc le composé binaire GaN et leur alliage Al .  Ga .  N, Al . Ga . N et Al .  Ga .  N  

possèdent donc un gap direct dans la direction Γ→ Γ. Mais concernant le binaire AlN, un gap 

indirect est observé où le maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de 

conduction se situent dans la direction Γ→X. 

    Les deux figures IV.3.  et  IV.4.   Montrent  les structures de bandes des composés binaires 

AlN, GaN et les alliages Al .  Ga .  N, Al . Ga . N etAl .  Ga .  N calculées à l’aide de 

l’approximation LDA. 
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Figure IV.3 : Structures de bandes des deux composés binaires AlN et GaN en utilisant 

l’approximation LDA. 
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Figure IV.4 : Structures de bandes des alliagesAl .  Ga .  N, Al . Ga . N  et Al  .   Ga  .   N 

en utilisant l’approximation LDA. 
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 Le tableau IV.3 rassemble les résultats obtenus avec les résultats expérimentaux et 

théoriques. 

 

Tableau IV.3: Gap énergétique de l’alliage AlxGa -xN à différentes concentrations. 

Alliage X Eg(ev) 

Résultats  

obtenus 

Résultats  

expérimentaux 

Autres calculs 
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   A partir du tableau IV. 3, On constate que les résultats obtenus par la méthode 

d’approximation LDA sont sous-estimés par rapport à l’expérience, ce qui est prévisible et 

attendu, étant donné que les méthodes basées sur le formalisme de la DFT adoptent ce 

comportement. La théorie de la fonctionnelle de la densité reproduit bien les états d’équilibre, 

par contre elle décrit mal les états excités. Nos valeurs du gap calculées à l’aide de 

l’approximation LDA concordent avec celles calculées dans les autres travaux théoriques 

mentionnés dans les tableaux IV.4, cela est dû au fait que ces calculs ont été effectués par des 

méthodes DFT. Par contre en utilisant l’approximation mBJ-LDA, les gaps sont nettement 

améliorés, ils sont plus proches de ceux de l’expérience en comparaison avec la LDA. Donc 

l’approximation mBJ nous permet de calculer les gaps énergétiques avec une précision 

similaire à celle des méthodes hybrides telle que la GW (Green Wave), et par conséquent 

nous permet de résoudre  le problème de la défaillance de la DFT relatif aux gaps. 
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La figure IV.5   montre la variation des gaps énergétiques des alliages ternaire AlxGa1-xN en 

fonction de la concentration en allant de  x=   vers  x=  . D’après nos calculs par la méthode 

d’approximation LDA et mBJ, on remarque que le gap énergétique augment de façon non 

linéaire en fonction de la fraction molaire de l’élément Al. 

 

 
Figure IV.5 : Variation des gaps énergétiques des alliages ternaire AlxGa1-xN en fonction de 

la composition x en utilisant la LDA et mBJ. 

 

 

IV.  .3. Les propriétés optiques  

    Il est d’un grand intérêt de connaître les différentes manières dont la lumière interagit avec 

la matière dans la physique de l’état solide, tels que l’absorption, la transmission, la réflexion, 

la diffusion et l’émission. 

Le calcul direct des propriétés optiques basé sur les résultats de structure de bande favorise 

une compréhension plus profonde de la structure électronique. Toutefois, le calcul direct des 

propriétés optiques exige une grille dense de points k. Dans des structures particulières, la 

dépendance énergétique de propriétés mentionnées ci-dessus à la structure de bande est très 

grande. Une information cruciale sur les valeurs propres et les fonctions propres est nécessaire 

pour calculer la fréquence (énergie) dépendante des propriétés optiques. 
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IV . . .a.Fonction diélectrique  

 la partie imaginaire 2  

    Les résultats de calcul de la partie imaginaire ε  ω  de la fonction diélectrique dans la 

gamme d’énergie allant de   à    eV pour ces composés sont illustrés dans la figure (IV .6). 

L’analyse de ces spectres des cinq composés montre que leur comportement (ε  ω ) est 

presque similaire.Les premiers points critiques de la fonction diélectrique qui correspond aux 

seuils d’absorption fondamentale commencent à environ 2.1, 2.4, 2.6,3et 3.9 eV pour GaN, 

AlGaN-0.25,AlGaN-0.5,AlGaN-0.75 et AlN, respectivement. L’origine de ces points est due 

à la transition optique entre la plus haute bande de valence et la plus basse bande de 

conduction, alors les valeurs des points critiques correspondent à la transition  Γv-Xc) pour 

AlN et la transition  Γv-Γc) pour GaN, AlGaN-0.25,AlGaN-0.5et AlGaN-   . Ainsi, nous 

remarquons, la présence du pic fondamental à coté des pics principaux qui reflètent le 

maximum d’absorption, et qui se  situent à   . ,   .  ,  .  , 5.6 et 5.75 eV.  

 

Figure IV .6  : Variation de la partie imaginaire de la fonction diélectrique en fonction de 

l’énergie pour les alliage AlxGa1-xN. 

0 5 10 15 20 25 30 35

0

1

2

3

4

5

6

7

Im
_
e

p
s
_

x
x

Energy (eV)

 AlN

 AlGaN-0.25

 AlGaN-0.5

 GaN

 AlGaN-0.75



Chapitre IV                                                                                               Résultats et discussion 
 

 
51 

IV .3.3.b. l’indice de réfraction   

     Les spectres de l’indice de réfraction des composés ternaire sont illustrés par                     

la figure (IV .7). En analysant ces spectres, on constate que les valeurs de l’indice de 

réfraction des composés GaN, AlGaN-.25, AlGaN-0.5 ,AlGaN-0.75 et AlN atteignent des  

valeurs maximales aux énergies 5.47,5.38, 5.52, 5.5 et 5.4 eV, respectivement. 

 

 

Figure IV .7   : Variation de l’indice de réfraction en fonction de l’énergie pour les composé 

AlxGa1-xN. 
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IV .3.3.c. La réflectivité  

La figure suivantes IV.8 présente  le spectre de la réflectivité des  composés                 

( GaN,AlGaN-0.25 ,AlGaN-0.5 , AlGaN-.075 ,AlN) . 

 

Figure IV .  : La réflectivité de AlxGa1-xN  pour l’approximation LDA 

 

L’analyse de ces spectres montre que les valeurs de réflectivité des composés GaN, AlGaN-

.25, AlGaN-0.5 ,AlGaN-0.75 et AlN atteignent une valeur maximale aux énergies   ,  .  , 

  . ,   .   et  5.4 eV, respectivement. 

 

 

 

 

 

 

 

0 5 10 15 20 25 30 35

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

R

Energy (eV)

 GaN

 AlGaN-0.25

 AlGaN-0.5

 AlGaN-0.75

 AlN



Chapitre IV                                                                                               Résultats et discussion 
 

 
53 

IV .3.3.d. Coefficient d’extinction  

L'évolution du coefficient d’extinction en fonction de l'énergie des composés étudiés 

est montrée par la figure IV .9 . Les spectres des composés étudiés sont presque 

similaires. La valeur maximale du coefficient d'extinction observée sur les spectres  

correspond aux énergies 13.8, 14.2, 14.8, 16.5 et 17.1 eV pour les composés GaN, 

AlGaN-0.25,AlGaN-0.5, AlGaN-0.75 et AlN respectivement. 

 

 

Figure IV .9  : Variation du coefficient d’extinction en fonction de l'énergie pour les 

composés GaN, AlGaN-0.25 ,AlGaN-0.5,AlGaN-0.75 et AlN . 
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Conclusion  Générale 

 

    Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales telles que la constante du 

réseau, l’énergie total d’équilibre, les propriétés électroniques telles que la structure  de 

bandes, les propriétés optique (fonction diélectrique, l’indice de réfraction, la réflectivité, 

coefficient d’extinction) des composée ternaire AlxGa -xN. 

    Les calculs ont été effectués par la méthode des planes linéarisées (FP-LAPW) dans le 

cadre de la fonctionnelle de la densité (DFT). Pour  déterminer le potentiel d’échange et de 

corrélation, on a utilisé la méthode d’approximation LDA et la méthode l’approximation 

mBJ-LDA (modified Becke- Johnson). 

    les propriétés structurales telles que la constante de réseau, le module de compressibilité et 

l’énergie totale d’équilibre sont obtenus par l’approximation LDA , d’où on note les points 

suivant : 

 Le paramètre du réseau augmente pour l’ensemble de nos composés (AlGaN-     , 

AlGaN-0.5 , AlGaN-    , GaN , AlN) respectivement. 

 Nous avons constaté une diminution du module de compressibilité pour l’ensemble de 

nos composés (AlGaN-     , AlGaN-0.5 , AlGaN-.075, GaN , AlN) respectivement. 

    Les propriétés électroniques ont été restreintes à l’analyse des structures de bande  En plus 

de l’approximation LDA, l’approche mBJ a été utilisée pour obtenir une meilleure précision 

dans le calcul des gaps afin d’obtenir des valeurs qui puissent concorder avec celles de 

l’expérience  Les calculs ont montré que le composé binaire (GaN) sont des semi-conducteurs 

à gap indirect Γ→X  Par contre, les composés (AlGaN-     , AlGaN-0.5 , AlGaN-.075, GaN) 

possèdent un gap d'énergie direct au point de haute symétrie Γ  L’utilisation de la méthode 

mBJ a apporté une nette amélioration du gap comparativement à la LDA.  

    Concernant les propriétés optiques, nous avons décelé à partir des schémas de bandes les 

différentes transitions optiques responsables de l’apparition des différentes structures sur la 

courbe de la partie imaginaire de la constante diélectrique. Nous avons également déterminé 

d'autres grandeurs optiques telles que la réflectivité. Les résultats obtenus sont prédictifs et 

servent de bonnes références pour de futurs travaux. 

 



Abstract 

     The first principle calculations were carried out for the structural, electronic and optical 

propertie of AlxGa1-xN ternary. The full potential linearized augmented plane wave (FP-

LAPW) method was employed within density functional theory (DFT). The exchange and 

correlation potential is treated by approximation (LDA). In addition, the modified Becke-

Johnson potential was utilized to calculate the electronic properties. The effect of composition 

on lattice constant, bulk modulus, band gap and refractive index was investigated. Deviations 

of the lattice constants from Vegard’s law and the bulk modulus from linear concentration 

dependence (LCD) were observed for the three alloys. 

 

 

 

Résumé 

    Des calculs de premier principe ont été effectués sur les propriétés structurales, 

électroniques et optiques  d’alliage ternaire AlxGa1-xN. La méthode des ondes planes 

augmentés et linéarisées basée sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) a été 

utilisée. Le potentiel d'échange et de corrélation est traité par l'approximation de la densité 

locale (LDA).En outre, l’approximation de Becke-Johnson (mBJ) a été utilisée pour calculer 

les propriétés électroniques. L'effet de la composition sur la constante du réseau, le module de 

compressibilité, le gap énergétique et l'indice de réfraction a été étudié. Les déviations des 

constantes du réseau par rapport à la loi de Végard et des modules de compressibilité par 

rapport à la loi de dépendance linéaire (LCD) ont été observées pour ce alliage. 

 

 

 

 ملخص

ورنك تواسطح طشيقح الامواج  AlxGa1-xN في هزا انعمم قمىا تحساب انخواص انثىيويح والانكرشوويح وانضوئيح نهمشكة 

وتغيح حساب انخواص انثىيويح   DFTذشذكز عهى وظشيح كثافح انذانح  وانري FP-LAPW انمسرويح انمرزايذج خطيا 

  .انرثادل و الاسذثاط كمون حساب لأجم LDA انمحهي اسرخذمىا ذقشية انكثافح

تعذ قيامىا تانذساسح  mBJاسرعمهىا انرقشية –وتالإضافح انى انرقشية اعلاي  –تانىسثح نحساب انخصائض الانكرشوويح  أما

 xانفجوج انطاقيح وكزا معامم الاوحشاف تذلانح مخرهف انرشاكيز ,معامم الاوضغاط انحجمي , انثياويح نرغيشاخ ثاتد انشثكح

وكزا  معامم الاوضغاط انحجمي تانىسثح ل   Vegardلاحظىا اوحشاف في مىحىياخ كم مه ثاتد انشثكح تانىسثح نقاوون

LCD 
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