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- Réseaux de Bravais et réseaux réeciproque
- Meéthodes de déffraction
- Zones de Brillouin

2) Electron dans un cristal

- Classement les solides a partir de la structure de bandes
- La fonction de Block
- La masse effective

3) Méthodes de calcul

- Approximation d’¢électron presque libre (quasi libre)
- Meéthode de liaisons fortes

- Méthode APW( ondes planes augmentes)

- Meéthode FP-APW

Théorie de la fonctionnelle de la densité



Le cristal : est caractérise par la répétition tridimensionnelle  Les rangées [u v w] : On appelle rangée toute droite

d’un motif (atome, molécule,...) passant par deux nceuds quelconque
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Plans réticulaires (hkl):Un plan réticulaire est un plan qui passe par au moins trois nceuds du réseau non alignes.

| z _}“ -] L] (ooo1) z
7 N \
——1 ) S0 ! \\ | \ :
b ‘\ \ -
> NN \ B,
(210) P —~ (00T) F ~ _
yd // (301)
™~ .
Q a N g'
] - 1

a GA=—§,OB=00,OC=1
a (1010)

La distance inter-réticulaire dp,entre les plans réticulaire de la famille
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Réseaux de Bravais:

Auguste Bravais(1848) a montré, a partir des différentes combinaisons des éléments de symétrie cristalline, 32 classes de
symetrie, qui elles-mémes se répartissent en 14 types de réseaux.

Réseau tridimensionnel(3D): septe systeme cristallin : ; - : : T
14 types de réseaux. Réseau bidimensionnel (2D): quatre systeme:

cristallin 5types de réseaux.
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Réseau réciproque

Le réseau réciproque (R.R.) est 'ensemble des vecteurs K
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Les vecteurs de base de réseau réciprogue :
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Vecteur du réseau réciproque:
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Loide Bragg: na = 2d.sin(0)

Quelques reseaux directs importants et leurs réseaux
réciprogues :

Réseau direct Réseau réciproque

Cubique simple Cubique simple

Cubique centré Cubique a faces centrées

Cubigue a faces centrees KoVl [INe=Nlif:

Orthorhombique Orthorhombique

Hexagonal Hexagonal




Zones de Brillouin :
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Classement les solides a partir de la structure de bande

Y,-(7):est la fonction de Block

Er _-\‘ w7+ R = u,[7)
i

5 * u,(7) : est une fonction périodique
Métal 3

Le théoreme de Block: \mmmmm/wj
Léquation de Schrodinger - r
H®, (r)= (% + V(r))d)n(r) =E ® (r) /\/\_/eﬁé.?

I_/,(F‘F ﬁ) = V(’F) otl R est un vecteur du R.D.
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Les états propres peuvent se mettre sous la —
forme: — V(7 + R) = e*Ryy (1)
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La masse effective :

oo (TCE -
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La masse effective est inversement proportionnelle a la K 4
courbure de la dispersion de I'’énergie dans I'espace des k.

Electrons légers (m* faible)

Electrons lourds (m* élevée)

Masse effective positive pour un minimum de bande (BC) et \
négative pour un maximum de bande (BV).

B. Val

La masse des porteurs dépend de la courbure de la structure de bande. } )z
Dans le cas d’'un semiconducteur : ,'.

G

% a bande interdite indirecte (GaAs), la bande de conduction est isotrope OA
au voisinage de k=0 (état s)

% a bande interdite indirecte (Si), la bande de conduction n’est plus isotrope.

Masse effective anisotrope (S1)
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( A Masse effective 1sotrope
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3) Méthodes de calcul : N

Electrons dans un cristal avec potentiel périodique V tel que | V(x + a) = V(x) \mmmm[
Vx|

Le potentiel V < [l'énergie cinétique des électrons (I'électron libre)
Le potentiel cristallin périodique se développe en série de Fourier
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Méthode de liaisons fortes :

ce modele cherche a décrire les électrons «peu délocalisés» : proches
de leur couche interne avec un recouvrement partiel d’un site a 1’autre.

v(r) est fort : électron fortement lié

H=Hat+U

U = couplage entre atomes

E(k) = Eo — B — VZ e K-pm
m

Pm : Teprésente les vecteurs reliant 1’atome

situé a I’origine a ses m plus proche voisins.

E, : 'énergie atomique initiale

f: I'énergie propre de l'orbitale
y: I'énergie de recouvrement

Electron dans un réseau carré

N (+
ok

a
-2
0

A

0

3

e)

E =Ey—a—2y(coskya + cosk, a)

hZ
Au voisinage de T : les surfaces d’isoénergie sont sphériqgque m* = 2y a?
, q . a W] 0
Electron dans un réseau cubique simple | . (ig) (+a) ( 0 )
'P: 0 , _E , -
0 0 3
E =Ey—a— 2y(coskya + cosky, a+ cosk, a) ,
h
Au voisinage de I' : les surfaces d’isoénergie sont sphérique m* = a2
ya
Electron dans un réseau cubique centrée
t3\ (+3\ (*2
kya kya kja Aoalf,all,a
E =Ey,— a— 8ycos——cos cos o 3557 ||| 255 | | =5
0
. 2 2 I AVLIAWC
2 2 2/
Au voisinage de I' : les surfaces d’isoénergie sont sphérique mt = h
8ya?
7 . . ) o
Electron dans un réseau cubique simple 5\ (15 %
5 a 0 ii
pif 4 @
2 if if
0 2 2
k.a kya kya k,a k,a k,a
E=Ey—a—2y(cos > COS —= +cosTcosT+ cos 32’ cos >




Probleme a N corps

Pour un calcul complet nécessite de prendre en compte toutes les interactions et énergies cinétiques du systeme:
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Interactions

Interactions
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Approximation de Born- -
Oppenheimer ou adiabatique & Hr=T,+ Vo, + V.,
Approximation de Hartree % champ moyen

Approximation de Hartree -Fock % principe de Pauli




La méethode APW

/Selon la méthode des ondes planes

augmentées AP\W proposée par Slater,

\l’espace est divisé€ en deux régions
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\ sous forme d’ondes planes.

radiales multipliées par des harmoniques sphériques.

G) Des sphéeres appelées « Muffin-Tin » englobant les atomes ou les fonctions d’ondes sont des fonctiob

(1) Une région interstitielle délimitant 1’espace résiduel non occupé par les spheres ou les fonctions d’ondes sont
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La methode FP-LAPW

La methode LAPW proposée par Anderson consiste a

rendre les fonctions de bases dans les spheres en

kcombinaisons linéaires, s’écrivent : /

Le code WIEN2K développé par Blaha, Schwarz et
leurs collaborateurs est une application reussie de la

méthode FP-LAPW qui nous a servi de base pour la
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