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 ملخص

  
.  DFTباستعمال نظریة الكثافة الوظیفیة ان العمل المعروض في المذكرة قد تم   

-FP)أجریت الحسابات على أساس مقاربة الكمون التام للموجات الخطیة المتزایدة 
LAPW) بتقریب  معمم التدرج(GGA)  في إطار نظریة باري، بارك و
باعتبارھا بالأخص علاقة تبادل وظیفیة أكثر من كونھا جزء من حساب  (PBE)ارنزرھف

- قد تمت دراسة الخواص البنیویة، الالكتروبیة المغناطیسیة للمركب النصف. الطاقة الكلیة
من خلال التحلیل البنیوي للأشرطة الطاقویة و كثافة المستویات المحسوبة  CoVTeھاسلر

و  (Co)  للذرات ذات التكافؤ العالي ) د(الحالات  من اجل المركب لوحظ تھجین قوي بین
من خلال دراسة . TMللمعادن الانتقالیة ) V(للذرات ذات التكافؤ المنخفض ) د(الحالات 

و العزم المغناطیسي تبین أن ھذا المركب ھو  (DOs)كثافة المستویات العامة و الجزئیة 
معدنیة -ساسیة على الخواص نصفكما أن تأثیر حجم الخلیة الأ. معدن ممغنط مستقر-نصف

انھ لمن المھم الإشارة إلى أن نتائجنا في ما یخص العزم المغناطیسي . و المغناطیسیة كبیر
ان دراسة الخواص  .ZT-18μtot = تخضع للقاعدة μB 2 یساوي CoVTeالكلي للمركب 

و اخیرا تمت  .المركب مستقر لین و ان الروابط المعدنیة ھي المسیطرةالمیكانكیة بینت  ان 
،درجة حرارة دوباي، معامل Cp و  Cvدراسة الخواص الترمودینامیكیة مثل السعات

 .غرنشن، معامل الانضغاط و معامل التمدد الحراري لأول مرة
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Résumé 

 

Le travail de ce mémoire est basé sur la théorie de la fonctionnelle de la 

densité DFT réalisés via FP-LAPW computationnelle approches dans le cadre de 

l’approximation des gradients généralisée GGA paramétrée par Perdew, Burke 

and Ernzerhof (PBE) et implémenté comme une corrélation et échange 

fonctionnelle autant qu’une partie de calcul de l’énergie total. L’objectif était 

l’étude des caractéristiques structurelles, électroniques, magnétiques et 

thermodynamiques de l’alliage half-HeuslerCoVTe. L’investigation de la 

structure des bandes d’énergies et des densités d’états montre une forte 

hybridation entre les états d des atomes des métaux de transition de forte valence 

(Co) et les états d des atomes du métal de transition de faible  valence (V), ce 

qui engendre un gap half-métallique. L’étude des densités d’états totales et 

partielles (DOS) et les résultats des moments magnétiques de spin révèlent que 

ce composé est à la fois stable et half-métallique ferromagnétique idéal. Les 

effets du volume de la maille élémentaire sur les propriétés half-métalliques et 

magnétiques sont importants. Il est intéressant de noter que nos résultats du 

moment magnétique total pour l’alliage CoVTe égale à 2 �B par maille 

élémentaire, obéit  à la règle �tot= Zt-18. La prédiction des propriétés mécanique 

révèle que le composé est mécaniquement stable, dure et ductile et que les 

liaisons métalliques dominent. Finalement, les propriétés thermiques tel que les 

capacités spécifiques Cv et Cp, la température de Debye, le paramètre de 

Grüneisen, le module d’incompressibilité, le coefficient de dilatation thermique 

sont étudiées pour la première fois on utilisant le modèle de Debye.  
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Abstract 
 
Our work is based on the First-principles spin polarized density functional 

theory (DFT).The calculations are accomplished within the state of the art full-

potential (FP) linearized (L) augmented plane wave (APW) computational 

approach framed within DFT. Generalized gradient approximation (GGA) 

parameterized by Perdew, Burke and Ernzerhof (PBE) is implemented as an 

exchange correlation functional as a part of total energy calculation. The aim of 

our study is to predict the structural, electronic, magnetic and thermodynamics 

characteristics of the half-Heusler, CoVTe compound.From the analysis of 

calculated electronic band structure as well as density of states for both 

compounds, a strong hybridization between d states of the higher valent 

transition metal (TM) atoms (Co) and lower valent TM atoms of (V) is 

observed. Furthermore total and partial density of states (DOS) of ground state 

and the results of spin magnetic moments reveal that this compound is both 

stable and ideal half-metallic ferromagnetic. The effects of the unit cell volume 

on magnetic properties and half-metallicity are crucial. It is worth noting that 

our calculated result of total spin magnetic moment, for CoVTe equal to 2�B per 

unit cell, nicely follow the rule  �tot= Zt-18. The investigation of the mechanical 

properties reveals that the compound is mechanically stable, hard and ductile 

and that metallic bonds dominate. Finally, the thermodynamic properties such as 

the specific capacities Cv and Cp, the Debye temperature, the Grüneisen 

parameter, the bulk modulus, the coefficient of thermal expansion are studied 

for the first time using the Debye model. 
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Introduction général : 

La physique de la matière condensée et la science des matériaux jouent un rôle de 

plus en plus important dans les applications technologiques, et ce rôle ne fera que 

progresser dans beaucoup de domaines.  

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

qualité de leurs propriétés structurales, électroniques, mécaniques thermodynamiques et 

optiques. 

Les propriétés physiques d’un solide sont étroitement liées au comportement des 

électrons qui le constituent. Le principal but de la théorie de la matière condensée est de 

résoudre le problème de la structure électronique des solides. La théorie de la structure 

électronique est utile à la fois pour comprendre et interpréter les résultats 

expérimentaux, et pour servir comme moyen de prédiction. 

  Pour une compréhension fondamentale de la structure électronique et par 

conséquent des propriétés des matériaux, les théoriciens ont développé des méthodes 

basées sur des modèles semi-empiriques. De tels modèles comportent souvent de 

nombreux paramètres ajustables aux données expérimentales. D’autre méthodes de 

calcul plus rigoureuses et plus sophistiquées dites ab-initio, basés sur la théorie 

quantique fondamental, utilisent seulement les constantes atomiques comme paramètres 

d’entrées pour la résolution de l’équation de Schrödinger. Ces méthodes sont devenues 

aujourd’hui un outil de base pour l’étude des propriétés structurales, électroniques, 

mécaniques et optiques des molécules et des matériaux. Elles sont aussi un outil de 

choix pour l’étude de certains effets difficiles ou impossibles à déterminer par voie  
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expérimentale et pour la prédiction de nouveaux matériaux, et elles ont parfois pu 

remplacer des expériences très couteuses ou même irréalisables en laboratoire. 

La puissance des calculs ab-initio a pour origine le formalisme de la théorie de la 

fonctionnelle de densité (DFT) et ses deux approximations de l’énergie d’échange et de 

corrélation : l’approximation de la densité locale (LDA) et l’approximation du gradient 

généralisé (GGA).  

Le formalisme de base de la DFT est basé sur le théorème de Hohenberg et Kohn 

(1964) qui repose sur la considération que l’énergie totale d’un système est une 

fonctionnelle de la densité électronique. 

Parmi les méthodes ab-initio, la méthode FP-(L)APW est l’une des plus précises, 

actuellement pour le calcul de la structure électronique des solides dans le cadre de la 

théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). 

La spintronique est considérée comme une des technologies prometteuses 

permettant, entre autres, de poursuivre la miniaturisation des transistors et d’augmenter 

leurs performances. Il s’agit d’utiliser le spin de l’électron, alors que l’électronique 

s’intéresse uniquement à sa charge. 

Les deux effets principaux de la spintronique étudiés jusqu’à présent sont la 

magnétorésistance géante (GMR) et la magnétorésistance tunnel (TMR). L'impact de 

cette nouvelle branche est déjà considérable, dans la mesure où toutes les têtes de 

lecture des disques durs actuels sont à base de TMR. Cet effet est également exploité 

dans des Mémoires Magnétiques à Accès Aléatoires (MRAM). 

L’intégration des semi-conducteurs dans la spintronique donne plusieurs intérêts, 

un seul composant pourrait combiner la détection de l’information, son traitement et sa 
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 transmission. La première proposition de l’intégration de semi-conducteurs dans la 

spintronique est la réalisation d’un transistor de spin à effet de champ (SpinFET : Spin 

Field Effect Transistor). 

Cependant, l’injection électrique dans des semi-conducteurs à partir de métaux de 

transition s’est heurtée à des limitations liées à la différence de conductivité entre le 

métal ferromagnétique et le semi-conducteur Semi-conducteur semi-métallique (DMS) 

sont développés pour la spintronique et pour réaliser des composants comme par 

exemple le spin-FET (transistor à effet de champ de spin).  

Cette étude a pour but la détermination par la méthode FP-LAPW des propriétés 

structurales maghetiques électroniques thermodynamiques et mécaniques du composé 

half Heusler CoVTe et predire son rendement dans la technologie spintronique. 

Le travail que nous présentons dans ce mémoire comprend trois chapitres : 

  Le premier chapitre présente un petit historique concernant les méthodes de 

calculs, ses différents modèles pour résoudre l’équation de Schrödinger, les approches 

ab initio constituant le fondement de la théorie de la fonctionnelle de densité DFT, ainsi 

ses principes de base comme la fonctionnelle d’échange corrélation d’énergie. Ce 

dernier conditionne d’une manière cruciale la qualité les résultats obtenus. 

   Le deuxième chapitre est consacré à la présentation de l’historique et du concept 

fondamentaux de la spintronique ainsi que du concept de matériaux dits demi-métaux 

ferromagnétiques. 

 Le troisième chapitre  consacré a l’etude des proprietes  électroniques , 

magnétiques, mécaniques et thermodynamiques  du composé CoVTe par la methode 

FP-LAPW en utilisant le code Wien2k . 



 

 

Chapitre I : 

Théorie de la fonctionnelle de 
la densité (DFT) 
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 I.1. Introduction : 

 Les propriétés physiques d’un système solide, illustrées par l’image d’électrons 

légers en mouvement autour de noyaux lourds, dépendent du comportement de sa 

structure électronique. La mécanique quantique fournit le cadre idéal à cette étude. Une 

description complète d’un système quantique à N électrons nécessite le calcul de la 

fonction d’onde correspondante : Ψ (r1, r2, r3 …, rN) (Le spin est omis ici pour raison de 

simplicité). En principe ceci peut être obtenu à partir de l’équation de Schrödinger 

indépendante du temps, HΨ= EΨ. Cette équation ne possède des solutions analytiques 

que dans le cas de l’atome d’Hydrogène. En pratique, pour un solide de plusieurs 

atomes, le potentiel subi par chaque électron et imposé par le mouvement, non 

seulement des plus proches voisins mais également par l’ensemble des autres électrons 

du système réel. Ceci nécessiterait la solution d’une équation de Schrödinger avec un 

nombre considérable d’équations différentielles simultanées. En général, il n’est pas 

possible à résoudre cette équation recours à des approximations s’impose. Dans la suite 

de notre travail nous allons exposé des différentes approches conduisant à la 

formulation et la mise en œuvre de la théorie de la fonctionnelle de densité (DFT). La 

DFT est une reformulation du problème quantique à N corps en un problème portant 

uniquement sur la densité électronique. Aujourd’hui, la DFT constitue l’une des 

méthodes les plus utilisées pour les calculs quantiques de structure électroniques du 

solide. La réduction du problème de qu’elle apporte permet de rendre accessible au 

calcul l’état fondamental d’un système comportent un important nombre d’électrons [1]. 
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 I.2. L’équation de Schrödinger d’un solide cristallin :  

 L’équation de Schrödinger est l’équation de base de la physique théorique des 

solides. Elle permit de trouver les énergies et les fonctions d’ondes associées aux 

régimes stationnaires d’un système donné. Pour un système composé  ��������  électrons de 

coordonnées �����  et de masse �� et charge e, et �� noyaux de coordonnées  	
������ et de 

nombre atomique �������� et de masse ����N, l’équation de Schrödinger s’écrit [2] (pour des 

effets relativistes, nous devons employer l’équation du Dirac) : 

              (� − 
)� = (�� + �� + ��� + ��� + ��� − 
) � = 0  ……….. .…. (I. 1) 

Où  �� = − ħ
�

��� ∑ �������� ;    est l’énergie cinétique des électrons  

� = − ħ
�

� ∑ !"��"
�"���     ;         est l’énergie cinétique des noyaux 

�  = ∑ ∑ #"#"$ ��
%&"�������'&"$�������%�(�$�"���  ; est l’énergie potentielle de l’interaction entre les noyaux 

��� = ∑ ∑ ��
%)*����')+����%,(������  ;       est l’énergie potentielle de l’interaction entre les électrons 

�� = ∑ ∑ #"��
%&"�������')*����%�"�������� ;     est l’énergie potentielle de l’interaction (électrons – noyaux)   

Pour connaître l'énergie et la fonction d'onde du système il faut résoudre cette équation 

à plusieurs variables, ce problème est connu en physique théorique sous le nom 

problème à plusieurs corps, et c’est pratiquement impossible même pour les systèmes 

d'un nombre de particules peu élevé. 
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 I.3. L’approximation de Born Oppenheimer :  

 Le noyau est constitué des protons et de neutrons (la masse de proton est proche â 

celle de neutron), la masse du proton est 1836 supérieure à celle de l'électron. Par 

conséquent, on peut négliger en 1ère approximation l'énergie cinétique des noyaux 

devant celle des électrons, c'est 1 approximation dite adiabatique de Born Oppenheimer, 

on peut écrire la fonction d'onde dans ce cas comme [2] : 

               ({����� } , { -������� }) = .&"������� ({����� },X{ -�������})……………………………………(I. 2) 

Où �� ({����� }) et / ({-�������}) sont respectivement la fonction d'onde électronique et la 

fonction d'onde des noyaux figés. Si on remplace l'équation (I.2) dans (I.1) on peut 

montrer que :   

      

   0− ħ
�

���
1 2∑ ∆������ 4 + ∑ ∑ ��

%)*����')+����%,(������ + ∑ ∑ #"#"ˊ�� 
%&"�������'&"ˊ��������%�ˊ(��"��� ∑ ∑ 1 #���

%&"�������')*����%6�"�������� .&"������� 
 78�����9: =
�;2-�������4.&"�������78�����9:………………………………………………………. (I. 3) 

La fonction .&"�������78�;���9: est une fonction propre de l'hamiltonien avec la valeur propre 


�;2<-�������=4 pour les positions 7-�: des noyaux figés. Born et Oppenheimer ont montré 

que le mouvement des noyaux est régi par l'équation suivante :  

                 >− ħ
�

� ∑ ∆"�" 
�;2-�������4/2<-�������=4�"��� = 
 ?@;2<-�������=4A … … … … … … ... (I. 4)  

Où 
�;2<-�������=4 est l'énergie électronique évaluée par l'équation (I.3) et 
�BCD, est 

l'énergie des noyaux. Cependant, numériquement, pour décrire la fonction d'onde nous 

avons besoin des points de l'ordre de E� (où M est le nombre de décompositions de 

l'espace, et N est le nombred'électron). Ainsi la description directe pour une telle 
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 fonction d'onde est pratiquement impossible, excepté par quelques méthodes statiques 

(méthodes de Monte Carlo quantique). 

 

  I.4. L'approximation de Hartree-Fock : 

 L'approximation de Born-Oppenheimer montre que la fonction d'onde des 

électrons doit satisfaire l'équation stationnaire de Schrödinger [3] : 

                 ���� = 
���… … … … … … … … … …………………………… (I. 5) 

En remplaçant l'hamiltonien He par son expression, la relation (I.5) devient : 

                 >∑ F ħ
�

��� ∆�G + �
�� ∑ H�, + ∑ H�I�,I�K, A �� = 
��� … … … … … … .. (I. 6) 

Cette dernière équation peut être résolue pour une seule particule. Les interactions 

n'existantes pas entre les électrons (H�,= 0), on peut décomposer, dans ces conditions, 

l'équation (I.6) en un système de plusieurs équations. Cependant, il faut trouver un 

moyen mathématique qui permette de tenir compte des interactions électroniques tout 

en conservant le système d'électrons indépendant. Dans ce but, Hartree a introduit un 

champ extérieur dont lequel chaque électron peut se mouvoir indépendamment des 

autres. Ainsi, l'hamiltonien peut être mis sous la forme suivante : 

                 �� = ∑ �� ���  … … … … … … … … … … … … … … … … . ….. (I. 7)  

Où l'hamiltonien correspondant à l'électron (i) vaut : 

                �� = − ħ
�

��� ∆� + �7��: + L�7��:  … … … … … … ………………….(I.8) 
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 L�7��: Représente l'énergie potentielle d'un électron 7M:soumis à l'action du champ 

moyen produit par tous les autres électrons et V7��:représente l'énergie potentielle de 

cet électron dans le champ moyen produit par tous les noyaux du cristal. Puisque 

l’hamiltonien ne renferme plus de ternes représentant les énergies d'interactions des 

électrons, la forme de la fonction d'onde totale est le produit de fonctions d'onde de 

chacun des électrons. 

 Par conséquent, l'énergie est la somme des énergies de tous les électronsN4,5Q : 
               ��7��, ��, �R … . ��: = ∏ ��7��: �   … … … … … … … … … … … …... (I. 9) 

               
� = ∑ 
� �  … … … … … … … … … … … … … … … ………… (I. 10) 

 

  I.5. Théorie de la fonctionnelle de la densité : 

 I .5.1. Introduction :  

 Dans le formalisme de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), l’énergie 

est exprimée en fonction de la densité électronique selon L. H. Thomas (1927), E. Fermi 

(1927, 1928) et P. A. Dirac (1930) sur le modèle du gaz d’électrons non interagissant. 

Le but de la DFT est de déterminer des fonctionnelles qui permettent de donner une 

relation entre la densité électronique et l’énergie [6]. La DFT a véritablement débuté 

avec les théorèmes fondamentaux de Hohenberg et Kohn en 1964 [7], qui établissent 

une relation fonctionnelle entre l’énergie de l’état fondamental et sa densité 

électronique. Les deux théorèmes montrent l’existence d’une fonctionnelle de la densité 

qui permet de calculer l’énergie de l’état fondamental d’un système.  
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 I.5.2. Théorème de Hohenberg et Kohn : 

� Premier théorème :  

  Le primer théorème de Hohenberg et Kohn montre que la densité électronique est 

la seule fonction nécessaire pour obtenir toutes les propriétés électroniques d’un 

système. Par conséquent l’énergie totale du système à l’état fondamental est également 

une fonctionnelle unique de la densité électronique, soit : 

                  
 = 
Nρ��Q … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … ….(I.11)  

Ce théorème est à la base de la théorie de la fonctionnelle de la densité. Par conséquent, 

la densité électronique détermine de façon unique l’opérateur hamiltonien du système. 

Ainsi en connaissant la densité électronique, l’opérateur hamiltonien peut être 

déterminé, et à travers ce hamiltonien, les différentes propriétés du matériau peuvent 

être calculées.  

 Ce premier théorème peut être étendu aux systèmes à spin polarisé où l’énergie 

totale du système ainsi que toutes les autres propriétés de l’état fondamental sont des 

fonctionnelles à la fois de la densité de spin up (↑) et de la densité de spin down (↓) : 

                  
 = 
7ρ ↑, ρ ↓: ……………………………………………….................................. (I.12)  

 

� Le deuxième théorème : 

 Le deuxième théorème de Hohenberg et Kohn montre que pour un potentiel 

��XY7��: et un nombre d’électrons N donnés, la fonctionnelle de la densité qui permet 

d’accéder à l’énergie de l’état fondamental donne la plus basse énergie si la densité est 

celle de l’état Fondamental : 
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7ρ: = �M�
7ρ: ………………………………………………

Ce théorème se base sur le principe variationnel analogue à celui proposé dans 

l’approche de Hartree-Fock pour une fonctionnelle de la fonction d’onde, mais appliqué 

cette fois à une fonctionnelle de la densité électronique. 

 

 I .5.3. Equations de Kohn

 Ce sont Kohn et Sham, en 1965, qui ont élaboré une méthode pratique pour 

trouver l’énergie de l’état fondamental à partir de la densité électronique de l’état 

fondamental [8]. L’idée de Kohn

interaction par un système fictif de N électrons non interagissant, de même densité 

électronique que le système réel en interaction.

 

Fig I-1 :(1) système réel constitué de plusieurs électrons en 

même énergie et de 
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7 : …………………………………………………………………

Ce théorème se base sur le principe variationnel analogue à celui proposé dans 

Fock pour une fonctionnelle de la fonction d’onde, mais appliqué 

cette fois à une fonctionnelle de la densité électronique.  

Equations de Kohn-Sham : 

Ce sont Kohn et Sham, en 1965, qui ont élaboré une méthode pratique pour 

l’état fondamental à partir de la densité électronique de l’état 

]. L’idée de Kohn-Sham est de remplacer le système réel de particules en 

interaction par un système fictif de N électrons non interagissant, de même densité 

système réel en interaction. 

réel constitué de plusieurs électrons en interaction mutuelle,

énergie et de même densité électronique que le système

 

la fonctionnelle de la densité (DFT)        

……………………(I.13) 

Ce théorème se base sur le principe variationnel analogue à celui proposé dans 

Fock pour une fonctionnelle de la fonction d’onde, mais appliqué 

Ce sont Kohn et Sham, en 1965, qui ont élaboré une méthode pratique pour 

l’état fondamental à partir de la densité électronique de l’état 

Sham est de remplacer le système réel de particules en 

interaction par un système fictif de N électrons non interagissant, de même densité 

 

mutuelle, (2) système fictif de 

système réel 
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L’expression de l'énergie d'un système contenant N électrons interagissant entre eux 

prend la forme suivant :                  

                  
7ρ: = �Z + �[7ρ: + �X@7ρ: + V�XY7ρ:……………………………………... (I.14)  

Avec :        ��XY7ρ: = ] ρ7r�:V_`a7r�:dr�����  ……………………………………….…................... (I.15)  

L’hamiltonien correspondant est désigné par hamiltonien de Kohn et Sham et s’écrit : 

                  Ĥcd = �eZ + �e[ + �ed@ + �e�XY  … … … … … … … … … … … … … … … … … ..(I.16) 

                 Ĥcd = − ħ
�

��� ����� + ��
fghi ] j2)′���4

%)�')′���% k� ′��� + �X@ + ��XY      … … … … … … … … ..(I.17) 

Le potentiel d'échange et de corrélation �X@ est la dérivée de la fonctionnelle de 

l’énergie d'échange et de corrélation: 

                    �eX@ = δlmn7ρ:
δρ

 …………………………………………………………………………. (I.18) 

 La densité exacte de l’état fondamental d'un système à N électrons est :   

                o7��: = ∑ p�7��:∗p�7��:���� … … … … … … … … … … … … … … … … … . . …(I.19)  

Où p�7��:est la fonction d’onde d’une seule particule qui décrit mathématiquement des 

quasiparticules et non les fonctions d’ondes des électrons, et qui est la solution de 

l’équation de Kohn et Sham à une particule :               

                  Ĥcdp� = r�p�  … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … ..(I.20) 

                    s− ħ
�

��� ����� + ��
fghi ] j2)′���4

%)�')′���% k� ′���t p� = r�p�    ………………………………….…(I.21) 
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 Cette approche donne une description basée sur N fonctions d’ondes à un électron 

7p�:au lieu de la fonction d’onde de N électrons7�:. Ceci implique la résolution de N 

équations de Schrödinger "mono-électroniques". Cela nous amène à réécrire le 

problème sous la forme de trois équations connues par équations de Kohn et Sham.  

L’équation de Schrödinger à résoudre dans le cadre de cette approche est ainsi de la 

forme : 

                    >− ħ
�

���
����� + ��uuA p� = r�p�  …………………………………………………..(I.22)  

Où ��uu représente le potentiel effectif dans lequel baignent les électrons et a pour 

expression :  

                    ��uu = ��
fghi ] j2)′���4

%)�')′���% k� ′��� + �X@ + ��XY  … … … … … … … … … … … … … ….(I.23) 

 et où la densité des N fonctions d’onde mono électroniques est donnée par :  

                  o7��: = ∑ |p7��:|����� … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … …(I.24)  

Cette résolusion se fait d’une manière itérative en utilisant un cycle d’itération auto-

cohérent à partir d’une densité initiale : 



Chapitre I                          
 

 

               Fig I.2 : Processus auto
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s auto-cohérent de kohn et sham. 

la fonctionnelle de la densité (DFT)        
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Nous résumons ce cycle par les étapes suivantes :  

1- commencer par une densité d’essai pour la première itération.  

2- calculer la densité et du potentiel d’change corrélation pour un point.  

3-  résoudre l’équation de kohn-Sham.    

4- calculer la nouvelle densité.  

     5- vérifier le critère de convergence (en comparant l’ancienne et le nouvelle densité). 

6- calculer les différentes grandeurs physiques et fin du calcul. 

Le problème pour la DFT, selon le schéma de Kohn et Sham, est de trouver une bonne 

approximation pour l’énergie d’échange-corrélation. Plusieurs approximations de ce 

potentiel existentN9Q. 

 

 I.5.4. Traitement de l’échange et de la corrélation : 

 La théorie de la fonctionnelle de la densité appliquée dans le cadre de l’approche 

orbitalaire de Kohn et Sham demeure exacte dans son formalisme. Progressivement, la 

partie inconnue dans la fonctionnelle 
NoQa été réduite à une fonctionnelle universelle 

x[yNoQ et finalement à une énergie d’échange et corrélation 
X@NoQ  . A ce stade, il est 

nécessaire d’approcher l’expression de cette fonctionnelle d’échange et corrélation, de 

sorte qu’elle offre une description aussi précise que possible du système. 
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 I.5.5. Explication de l’approche de Hohenberg et Kohn :  

 L’énergie d’échange-corrélation regroupe les termes cinétiques et électrostatiques 

nonclassiques (��;
z�{ et ��;'�;

 @;| l). Par non-classique, il faut entendre la considération des 

corrélations entre les mouvements des électrons du fait de leur nature quantique. En 

effet, les électrons en tant que fermions (spin demi-entier) ont un comportement 

collectif régi par deux grands principes. D’une part, deux électrons de même état de spin 

ne peuvent se trouver dans une même région de l’espace : c’est le principe d’exclusion 

de Pauli - les électrons de  même spin se repoussant. D’autre part, deux électrons de 

moments de spin opposés peuvent s’apparier et donc occuper la même région de 

l’espace. Ces interactions inter électroniques d’ordre purement quantiques, car 

gouvernées par le spin, doivent être prises en compte dans  
X@ . La partie échange rend 

compte du gain en énergie coulombienne dû au respect du principe de Pauli (exclusion 

entre deux électrons de même spin), tandis que la corrélation correspond au juste 

équilibre entre le gain en énergie coulombienne et le coût en énergie cinétique lorsque 

deux électrons de spins différents sont séparés.  

 Le choix de Kohn et Sham est d’autant plus judicieux car l’approximation est 

faite sur la plus petite contribution à l’énergie totale [10,11]. Dans le cas présent, il ne 

figure que l’échange dont l’effet dominant est dans 
X@ = 7
@ ≈ 10%
X:. 

 Une manière d’illustrer notre propos est de considérer qu’un électron en 

interaction avec le reste du système peut-être représenté comme accompagné d’un trou 

d’échange et de corrélation. Ce trou, de par sa forme, a pour particularité d’exclure la 

présence d’électrons de même spin dans la région définie par l’électron et également de 

définir la position la plus probable d’un électron de spin différent au voisinage de 

l’électron.  
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 Le trou d’échange-corrélation peut donc être subdivisé en trou de Fermi pour 

l’échange et en trou de Coulomb pour la corrélation. De manière imagée, la forme du 

trou peut être vue comme sphérique dans le cas d’une approche locale. 

 

 I.5.6. Approximation locale (LDA) : 

 Il nous faut à présent donner une forme algébrique à 
X@ qui permette de prendre 

en compte de façon satisfaisante les corrélations entre les mouvements des différents 

électrons. La première approximation qui a été envisagée va dans la continuité de la 

démarche de Kohn et Sham et consiste à définir une référence pour laquelle nous 

disposons d’une expression aussi précise que possible de la fonctionnelle en question. 

L’idée de l’approximation de la densité locale est de considérer le potentiel d’échange-

corrélation comme une quantité locale définie en un point r, dépendant faiblement des 

variations de la densité autour de ce même point r. L’approximation locale de la densité 

ou LDA de l'anglais Local Density Approximation doit donc reproduire au mieux les 

caractéristiques physiques de la moyenne sphérique du trou d’échange-corrélation plutôt 

que du trou lui-même. Cette approximation est à la base de toutes les fonctionnelles 

d’échange-corrélation modernes et peut-être définie comme suit : 

           � 
X@���NoQ = ] o7�:rX@2o7�:4k�

X@�����oI , o�� = ] o7�:rX@ FoI7�:, o�7�:G k�1 … … … … … … … … …. (I.25) 

C’est la fonctionnelle pour laquelle une forme exacte est presque connue.  

 L’approximation de  
X@NoQ  est basée sur le modèle du gaz d’électron uniforme 

où le terme rX@2o7�:4 est l’énergie d’échange-corrélation par particule du gaz 
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 d’électron uniforme de densité o7�:. De plus, rX@2o7�:4  peut être considérée comme la 

somme d’une contribution d’échange et de corrélation : 

             rX@2o7�:4 = rX2o7�:4 + r@2o7�:4 ………………………………… (I.26)   

Le terme d’échange, communément appelé "échange de Dirac" [12] (symbolisé par S du 

fait que cette expression fut reprise par Slater) est connu exactement : 

              rXd2o7�:4 = 'R
f FRj7):

π
G⅓ … … … … … … … … … … … … … … … … … … ….(I.27)  

La partie corrélationr@2o7�:4 ne peut-être exprimée de manière exacte. 

L’approximation de ce terme établie par Vosko, Wilk et Nussair (VWN) [13] a obtenu 

le plus de succès. Elle est basée sur une interpolation des résultats de calculs Monte-

Carlo quantiques très précis sur le gaz uniforme d’électrons réalisés par Ceperley et 

Alder [14]. 

 L’idée de base de la LDA est qu’il est possible d’estimer l’énergie d’échange-

corrélation d’un système inhomogène en utilisant sur des portions infinitésimales les 

résultats d’un gaz homogène d’électrons de densité égale à la densité locale du système 

inhomogène. Cette approximation est raisonnable pour un système où la densité varie 

lentement mais cette condition n’est pas satisfaite en pratique. Cependant, la LDA est 

étonnamment efficace et son application aux atomes et aux molécules se justifie par le 

succès de ses applications numériques. 

 

 I.5.7.  L’approximation du gradient généralisé (GGA) : 

 La plus grande source d’erreur de la LDA provient de l’énergie d’échange qui est 

souvent sous-estimée tandis que l’énergie de corrélation est souvent surestimée même  

 



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

-18- 

 

 

si, en valeur absolue, sa contribution à l’énergie totale est plus petite. Ces deux erreurs 

ont tendance à s’annuler. Pour améliorer la précision des calculs DFT, nous avons 

besoin de meilleures approximations pour la fonctionnelle d’échange-corrélation. 

Certains auteurs ont eu l'idée de définir une fonctionnelle de la densité qu'ils ont 

associée à ses dérivées propres dans le but de prendre en compte l’inhomogénéité du 

système. Dans un premier temps, la LDA fut traitée comme le premier terme d’un 

développement en série de Taylor : 

                 
X@���NoQ = ] rX@���2o7�:4 o7�:k� + ] CX@2o7�:4 |!j7):|
j�\�7): k� + ⋯……. (I.28) 

Cette forme de fonctionnelle est l’approximation du gradient (GEA ou Gradient 

Expansion Approximation en anglais). Malheureusement, ceci donne de plus mauvais 

résultats que la LDA. En effet, le trou d’échange-corrélation ne satisfait plus les 

conditions qui assuraient à la LDA un certain sens physique. Afin de corriger ces 

problèmes, la fonctionnelle ci-dessus a été modifiée pour la forcer à respecter les 

principales conditions aux limites. Nous obtenons alors l’approximation du gradient 

généralisé (GGA ou Generalized Gradient Approximation en anglais) à l’origine du 

succès de la DFT : 

                 
X@���No; �oQ = ] rX@���7o7�:, �o: k� ………………………………....(I.29)  

Souvent les contributions pour l’échange et la corrélation sont développées séparément:  

                 
X@���7o, �o: = 
X���7o, �o: + 
@���7o, �o: … … … … … … . . … … . ….(I.30)  

Le problème majeur de la LDA provenant de l’échange, une attention toute particulière 

fut portée sur le développement de cette partie : 

            
X���7o, �o: = 
X��� − ] x2�7�:4 of\R7�:k� ……………………....(I.31)  
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Où F est une fonction du gradient de densité réduite (sans dimension) :  

             �7�: = %!���j7):%
j�\�7):  ………………………………………………………..(I.32) 

Nous pouvons ainsi citer les fonctions de Becke (B88) [15], celle de Perdew (PW86) 

[16] et celle de Handy et Cohen (OPTX) [17].  
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II.1. Introduction : 

La spintronique est une technologie émergente qui exploite non seulement la 

charge mais aussi le spin de l'électron pour coder l'information. Le spin qui était 

totalement négligé dans les applications de la microélectronique classique, donne lieu à 

des phénomènes physiques nouveaux qui offrent des perspectives intéressantes en 

matière d'intégrabilité, de vitesse de communication, de consommation et de non 

volatilité de l'information. C'est en ce sens que la spintronique a suscité un vif intérêt 

dans la communauté scientifique comme alternative à l’électronique classique qui est 

aujourd'hui confrontée à des obstacles physiques majeurs dus à une réduction accrue de 

la taille des composants. En 1988, les équipes d’Albert Fert et de Peter Grünberg 

découvrent la magnétorésistance géante (GMR), que l’on peut considérer comme le 

point de départ du domaine. À peine dix ans plus tard, IBM commercialise le premier 

disque dur utilisant cette technologie, permettant un formidable bond en avant en termes 

de capacité de stockage (multipliée par un facteur 1000 en trois ans). La manipulation 

simultanée du spin et de la charge des électrons requiert des matériaux innovants en vue 

de réaliser de nouveaux composants pouvant répondre aux contraintes de performance 

et de miniaturisation. Parmi ces matériaux, les semi-conducteurs magnétiques dilués 

(DMS) qui jouent un rôle important car ils permettraient d'intégrer certains composants 

de la spintronique dans les technologies de la microélectronique classique. 
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II.2. L’électronique de spin : 

 La spintronique possède des applications importantes, les plus répandues étant la 

lecture des disques durs par la GMR, la magnétorésistance tunnel (TMR: Tunnel 

Magnétorésistance) et l’écriture des mémoires magnétiques (MRAM : Magnetoresistive 

Random Access Memories) dans nos ordinateurs. 

 

II.2.1. Magnétorésistance géante (GMR) : 

La première manifestation d’un effet caractéristique de spintronique a été la 

magnétorésistance géante (Giant Magneto-Resistance, ou GMR), découverte en 1988 à 

Orsay par l’équipe d’A.Fert [1]. Dans des structures alternant un métal, ferromagnétique 

et un métal non magnétique, par exemple des multicouches de Fe/Cr [2,3], un 

changement de résistance important est observé lorsque, sous l’effet d’un champ 

magnétique extérieur, les aimantations  macroscopiques des couches magnétiques 

successives basculent d’un état antiparallèle à un état parallèle aligné. 

Afin d’illustrer le principe de fonctionnement de l’effet GMR, on considère deux 

configurations caractérisées par un empilement de deux couches ferromagnétiques à 

magnétisation parallèle (fig. II.1.a) et antiparallèle (fig. II.1.b) séparées par une couche 

conductrice non-magnétique [4]. Les électrons qui participent à la conduction électrique 

peuvent avoir un spin parallèle (majoritaire↑) ou opposé (minoritaire ↓) par rapport à 

l’aimantation des couches. Les trajectoires des électrons sont déterminées par leur spin 

car les phénomènes de diffusion sont forts dans le cas d’un spin opposé à la 

magnétisation et plus faible dans le cas contraire. Dans la configuration avec des 

couches à magnétisation Parallèle, les électrons de spin majoritaire ����� passent à  
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travers la structure presque sans diffusion (flèche verte), tandis que les électrons 

de spin minoritaire ��	
��

configuration antiparallèle, les électrons sont tous diffusés et donc la résistance de la 

structure est plus élevée. 

FIG. II.1  : Principe de fonctionnement de la magnétorésistance géante 

 

L’application principale de la 

têtes de lecture pour disques durs d’ordinateurs. Dans un support d’information, la 

variation de champ magnétique généré par les transitions entre bits de données est 

détectée par un petit élément magnéto

la forme de pulses électriques images du changement de résistance. Aujourd’hu

totalité de la production mondiale des têtes de lecture/écriture pour disques durs est 

constituée de têtes magnéto résistives
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la structure presque sans diffusion (flèche verte), tandis que les électrons 

	
��� sont plus fortement diffusés (flèche rouge). Dans la 

configuration antiparallèle, les électrons sont tous diffusés et donc la résistance de la 

: Principe de fonctionnement de la magnétorésistance géante (a) Magnétisation parallèle et 

(b) Magnétisation antiparallèle [5]. 

L’application principale de la GMR développée dans les années 90 concerne les 

têtes de lecture pour disques durs d’ordinateurs. Dans un support d’information, la 

variation de champ magnétique généré par les transitions entre bits de données est 

détectée par un petit élément magnéto-résistif. Cet élément transcrit l’information sous 

la forme de pulses électriques images du changement de résistance. Aujourd’hu

mondiale des têtes de lecture/écriture pour disques durs est 

résistives de type vannes de spin [5]. 

                             Spintronique 

la structure presque sans diffusion (flèche verte), tandis que les électrons 

sont plus fortement diffusés (flèche rouge). Dans la 

configuration antiparallèle, les électrons sont tous diffusés et donc la résistance de la 

 

Magnétisation parallèle et 

développée dans les années 90 concerne les 

têtes de lecture pour disques durs d’ordinateurs. Dans un support d’information, la 

variation de champ magnétique généré par les transitions entre bits de données est 

f. Cet élément transcrit l’information sous 

la forme de pulses électriques images du changement de résistance. Aujourd’hui, la 

mondiale des têtes de lecture/écriture pour disques durs est 
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 II.2.2.  Magnétorésistance tunnel 

 La magnétorésistance tunnel ou 

dans des systèmes appelés jonctions tunnel magnétiques constitués

ferromagnétiques séparées par une fine couche isolante, appelée barrière tunnel, dont 

l’épaisseur est de quelques nanomètres. Une des électrodes a une aimantation dont le 

sens peut être modifié par rapport à l’aimantation de l’autre électrode 

Cette première électrode est appelée couche libre, couche douce ou encore couche de 

stockage. L’autre électrode, dont l’aimantation est fixe, est appelée couche piégée, 

couche dure ou couche de référence.

 

FIG.II.2 :  Illustration d’une jonction tunnel magnétique. Les électrodes sont séparées par une barrière 

isolante. L’électrode dont l’aimantation est fixe est appelée couche piégée, dure ou de 

que l’autre électrode est appelée couche libre, douce ou d
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Magnétorésistance tunnel (TMR) : 

La magnétorésistance tunnel ou TMR (Tunnel Magnétorésistance

dans des systèmes appelés jonctions tunnel magnétiques constitués

tiques séparées par une fine couche isolante, appelée barrière tunnel, dont 

l’épaisseur est de quelques nanomètres. Une des électrodes a une aimantation dont le 

sens peut être modifié par rapport à l’aimantation de l’autre électrode 

Cette première électrode est appelée couche libre, couche douce ou encore couche de 

stockage. L’autre électrode, dont l’aimantation est fixe, est appelée couche piégée, 

couche dure ou couche de référence. 

Illustration d’une jonction tunnel magnétique. Les électrodes sont séparées par une barrière 

isolante. L’électrode dont l’aimantation est fixe est appelée couche piégée, dure ou de 

que l’autre électrode est appelée couche libre, douce ou de stockage.
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Magnétorésistance) s’observe 

dans des systèmes appelés jonctions tunnel magnétiques constitués de deux électrodes 

tiques séparées par une fine couche isolante, appelée barrière tunnel, dont 

l’épaisseur est de quelques nanomètres. Une des électrodes a une aimantation dont le 

sens peut être modifié par rapport à l’aimantation de l’autre électrode (Figure II.2). 

Cette première électrode est appelée couche libre, couche douce ou encore couche de 

stockage. L’autre électrode, dont l’aimantation est fixe, est appelée couche piégée, 

 

Illustration d’une jonction tunnel magnétique. Les électrodes sont séparées par une barrière 

isolante. L’électrode dont l’aimantation est fixe est appelée couche piégée, dure ou de référence tandis 

e stockage. 
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La première mesure de magnétorésistance tunnel date de 1975 par Jullière [6]. 

Une TMR de 14% a été observée à 4,2 K sur une tricouche de Fe/GeOx/Co. En raison 

de la nature isolante de la barrière tunnel, le courant qui traverse la jonction passe d’une 

électrode à l’autre par effet tunnel. Pour expliquer le transport électronique dans une 

jonction tunnel magnétique, une approche quantique est donc nécessaire. Dans ce cas, 

l’électron est représenté par sa fonction d’onde. On peut montrer que la densité de 

présence d’un électron dans la barrière tunnel décroît de manière exponentielle au long 

de la barrière. En considérant que le spin des électrons est conservé lors du transport, 

d’après la règle d’or de Fermi, cette probabilité de transition par effet tunnel d’un 

électron d’une électrode ferromagnétique à l’autre est proportionnelle au produit de la 

densité d’état initiale dans la première électrode par la densité d’état finale dans la 

deuxième électrode. 

Par conséquent, la conductance G est aussi proportionnelle au produit des 

densités d’état initial et final. La conductance pour deux électrodes ferromagnétiques 

indexées 1 et 2 vérifie :  

                 G ∝ n�
↑ n�

↑ + n�
↓ n�

↓  ……………………………………. (II .1)  

Où �↑ et �↓ sont les densités des états avec spin up et spin down respectivement. Dans 

le cas où les aimantations de deux couches sont parallèles, on a ��
↑ > ��

↓  �� ��
↑ > ��

↓    

(Figure II.3a). Dans le cas où les aimantations sont antiparallèles, on a ��
↑ > ��

↑  �� ��
↓ >

��
↑   (Figure II.3b). Un changement de configuration des aimantations d’un état parallèle 

vers  un état antiparallèle entraîne donc un changement du courant électrique à travers la 

barrière tunnel. 
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FIG II.3 :  Schéma de la dépendance de la conductance en fonction de l’orientation relative des 

      

En considérant que le spin de l’électron est conservé lors de la traversée de la 

barrière tunnel et que la conductance dépend de la densité d

de Fermi, les deux configurations parallèle (a) et antiparallèle (b) ne présentent pas les 

mêmes propriétés de transport électronique.

Dans ce modèle, dit modèle de Jullière, la TMR est définie par : 

																	��� � ������		

���
�

�� (i= 1 et 2) est la polarisation des électrodes ferromagnétiques définie par : 

																	� � � 
↑�� 

↓

� 
↑!� 

↓ ……………………………………

Pour un matériau non magnétique, 

niveau de Fermi sont complètement
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Schéma de la dépendance de la conductance en fonction de l’orientation relative des 

électrodes magnétiques. 

En considérant que le spin de l’électron est conservé lors de la traversée de la 

barrière tunnel et que la conductance dépend de la densité d’état électronique au niveau 

de Fermi, les deux configurations parallèle (a) et antiparallèle (b) ne présentent pas les 

mêmes propriétés de transport électronique. 

Dans ce modèle, dit modèle de Jullière, la TMR est définie par : 

"���"�

"��
� �#$#%

��#$#%
 ………………….. (II

(i= 1 et 2) est la polarisation des électrodes ferromagnétiques définie par : 

……………………………………….……. (II

un matériau non magnétique, � � 0 tandis que pour un matériau dont les spins au 

complètement polarisés on a  	� � |1|. 
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Schéma de la dépendance de la conductance en fonction de l’orientation relative des 

En considérant que le spin de l’électron est conservé lors de la traversée de la 

’état électronique au niveau 

de Fermi, les deux configurations parallèle (a) et antiparallèle (b) ne présentent pas les 

Dans ce modèle, dit modèle de Jullière, la TMR est définie par :  

II .2)    

(i= 1 et 2) est la polarisation des électrodes ferromagnétiques définie par :  

II .3)  

tandis que pour un matériau dont les spins au 
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Les premières jonctions tunnel magnétiques à température ambiante ne sont 

apparues qu’en 1995 suite à des travaux de Miyazaki et Moodera [7, 8] avec des 

magnétorésistances tunnel jusqu’à 24% avec une jonction à base d’alumine. Les valeurs 

de TMR reportées dans la littérature sont souvent bien plus importantes que les valeurs 

de GMR. Aujourd’hui, une TMR d’environ 600% a été mesuré à température ambiante 

pour une jonction à base d’oxyde de magnésium combinée avec des électrodes en 

CoFeB [9]. Le fait que la TMR soit plus importante que la GMR dans une vanne de spin 

vient de ce que dans une jonction tunnel, la probabilité pour les électrons de passer 

d’une électrode à l’autre dépend de manière exponentielle de l’épaisseur de barrière à 

traverser. Cette probabilité est maximale pour les électrons d’incidence normale à la 

surface de la jonction. Le courant est donc principalement porté par les électrons de 

vecteur d’onde orthogonal à l’interface. Il y a donc une sélectivité des vecteurs d’onde 

qui sert de "filtre" pour certains électrons et qui n’apparaît pas dans la 

magnétorésistance géante. On observe également une sélectivité liée à la géométrie de 

fonctions d’onde pour les barrières qui présentent des structures cristallographiques 

particulières.  

       

II.3.  Transfert de spin : 

Nous avons vu que l’aimantation d’un matériau ferromagnétique peut influencer 

le passage d’un courant d’électrons en raison de leur spin. Cette influence fait que le 

spin des électrons s’oriente selon l’aimantation du matériau. On parle alors de courant 

polarisé en spin. Or l’effet réciproque peut aussi avoir lieu, c’est-à-dire, un courant 

polarisé en spin peut renverser l’aimantation d’une couche ferromagnétique. Dans ce 

cas, la conservation du moment magnétique implique que lorsque les électrons 
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 traversent une couche magnétique, une partie de leur moment magnétique est 

cédée à l’aimantation, d’où le terme de transfert de spin ou alors spin torque car le spin 

des électrons exerce un couple sur l’aimantation du matériau. Cette idée a été formulé 

par Berger et Slonczewski qui en 1996 ont proposé une formulation théorique qui prédit 

qu’un courant polarisé en spin induit une excitation magnétique dans une couche 

magnétique et peut provoquer le renversement de son aimantation [10, 11]. En 2000, 

Katine et al. Présentent les premières mesures de renversement de l’aimantation grâce à 

un courant polarisé en spin dans une vanne de spin [12]. Ce phénomène apparaît pour 

des fortes densités de courant de l’ordre de 10) à 10* +/,-� ce qui nécessite donc la 

fabrication des piliers de petites dimensions latérales, de l’ordre de 200 nm. Malgré les 

prédictions de transfert de spin dans des jonctions tunnels magnétiques, les forts 

courants injectés posent un problème de claquage électrique de la barrière tunnel. Ce 

n’est que récemment que le spin torque a pu être observé dans les jonctions tunnel grâce 

à des efforts au niveau technologique pour réduire la résistance de la barrière. En 2004, 

Huai et al. Puis Fuchs et al. Ont observé les premiers renversements d’aimantation dans 

les jonctions tunnels magnétiques [13, 14]. 

Pour quantifier le transfert de spin, considérons un système avec deux couches 

magnétiques séparées par un matériau non magnétique. La première couche a une 

aimantation  supposée fixe (couche dure ou de référence) insensible au transfert de spin 

tandis que l’aimantation de la deuxième électrode peut changer son orientation par effet 

du courant polarisé en spin (couche douce ou libre). La couche de référence joue le rôle 

de polariseur de spin des électrons qui la traversent ou qui sont réfléchis par cette même 

couche. On note �./ le vecteur de polarisation de spin lors de son passage (ou réflexion) 

par la couche de référence. Lorsque les électrons arrivent dans la couche libre 

d’aimantation �../, ils sont polarisés à nouveau par celle-ci et changent leur orientation.  
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La conservation du moment magnétique implique que le moment transversal 

correspondant au changement de l’orientation des spins, est transmis à l’aimantation de 

la couche libre. Le couple de transfert de spin 0/ peut être exprimé par :  

               0/ � 12�../ × 4P../ × M.../7 + b9M.../ × P../ .…………………….. (II.4) 

Le premier terme correspond à la composante longitudinale du transfert de spin et le 

facteur 12 dépend du courant (signe et intensité). Le deuxième terme, orthogonal au plan 

formé par �../ et �.../ , est appelé "field-like term" car il agit comme un champ externe 

d’amplitude :2  appliqué dans la direction de la polarisation. Dans des systèmes 

complètement métalliques, la prise en compte seulement du premier terme de l’Equation 

(II.4) a permis d’expliquer, au moins qualitativement, les phénomènes expérimentaux 

dus au transfert de spin [15, 16, 17, 18]. Par contre, il a été démontré théoriquement [19, 

20, 21] et puis expérimentalement [22, 23, 24] que, pour les jonctions tunnel 

magnétiques, le terme lié à la composante perpendiculaire du couple de transfert de spin 

n’est pas négligeable en comparaison à la composante longitudinale [25,26]. 

 

II.4.  L’injection de spin et les composants actifs : 

 L’étape suivante devrait logiquement être l’intégration de matériaux magnétique 

et semi-conducteurs dans une même hétéro structure, dite «hybride». L’objectif est ici 

d’obtenir des composantes qui combinent  les propriétés des matériaux magnétiques 

pour le stockage de données ou le filtrage de spin et la capacité des semi-conducteurs à 

manipuler des signaux électrique ou optiques. Par exemple, un concept de transistor de 

spin a ainsi été proposé, dans lequel un courant polarisé en spin circule dans un canal 

semi-conducteur entre une source et un drain ferromagnétique, le spin des porteurs dans 
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 le canal semi-conducteur pouvant être modulé par une tension de gille et \ ou un 

champ magnétique [27]. Une modification de l’orientation magnétique de la source ou 

du drain change les propriétés de transistor, ce qui permet d’imaginer des composants 

reprogrammables à volonté par modification de reconfiguration d’éléments 

magnétiques. D’autres composants ont  été récemment  proposés, comme une diode 

électroluminescente magnétique (spin-LED), un l’interrupteur de  spin ou encore un 

filtre à spin [28].   

 

II.6. Mémoires Magnétiques à Accès Aléatoires (MRAM) : 

La magnétorésistance tunnel a rapidement trouvé des applications dans le 

stockage magnétique. Il est possible de fabriquer des matrices de jonctions (TMR) de 

taille submicronique pour coder l'information par une série de 0 et de 1 : état « 0 » 

correspond à la configuration parallèle (résistance faible) et état « 1 » correspond à la 

configuration antiparallèle (résistance forte). En pratique, plus la différence entre les 

deux niveaux de résistance est élevée, plus la lecture de l’état est rapide. La non- 

volatilité de ces systèmes magnétiques et la démonstration d’écriture sub-nanoseconde 

permettent d’envisager leur utilisation en tant que mémoire de stockage d’une grande 

fiabilité et de support pour le traitement de données logiques. De tels systèmes sont 

appelés MRAM. 

Submicronique pour coder l'information par une série de 0 et de 1 : état « 0 » 

correspond à la configuration parallèle (résistance faible) et état « 1 » correspond à la 

configuration antiparallèle (résistance forte). En pratique, plus la différence entre les 

deux niveaux de résistance est élevée, plus la lecture de l’état est rapide. La non- 
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volatilité de ces systèmes magnétiques et la démonstration d’écriture sub

permettent d’envisager leur utilisation en 

fiabilité et de support pour le traitement de données logiques. De tels systèmes sont 

appelés MRAM. 

  

 

 

FIG II.4 :  architecture d’une mémoire MRAM constituée d’une matrice de

 

 Le principe de lecture d’un bit est de faire circuler un courant entre une ligne de 

mot et une ligne de bit. La mesure de la résistance ainsi obtenue correspond à l’état de 

résistance faible ou fort. Cependant, en appliquant une tension entre deux lignes

ensemble de chemins possibles pour le courant traversant une ou plusieurs jonctions
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 tunnel magnétiques se superposent. Pour éviter ce problème de lecture, un transistor en 

série a été ajouté avec chaque cellule pour pouvoir les adresser chacune 

individuellement lors de la lecture. 

   

 II.7. L’intégration de semi-conducteurs dans la spintronique : 

La spintronique s’est largement développée, en particulier dans les domaines de 

l’enregistrement magnétique et des mémoires magnétiques intégrées. De nombreux 

chercheurs voient dans l’extension de la spintronique au domaine des semi-conducteurs 

un potentiel de développement encore plus prometteur. En effet, l’exploitation du spin 

de l’électron dans des structures hybrides métal/semi-conducteur ouvre un champ 

d’application totalement nouveau. La spintronique dans les semi-conducteurs a 

plusieurs intérêts : une longueur de cohérence de spin plus élevée par rapport aux 

métaux et en plus un seul composant pourrait combiner la détection de l’information 

(stockage dans une mémoire MRAM), son traitement (par manipulation des spins) et sa 

transmission (du magnétique vers optique). 

Il s’ouvrira alors un vaste champ de possibilités, comme par exemple la 

réalisation d’un transistor de spin à effet de champ (Spin FET : Spin Field Effect 

Transistor), (fig. II.5) comme décrit par Datta et Das [30]. Ce dispositif est constitué 

d'une source et d'un drain en matériau ferromagnétique de moments magnétiques 

parallèles séparés par un canal constitué d'une hétéro-structure semi-conductrice 

formant un gaz d'électrons libres bidimensionnel. La source (injecteur de spin) injecte 

des électrons spin-polarisés dans le canal vers le drain (détecteur de spin). Une tension 

de grille crée dans le canal un champ électrique qui va provoquer ou non la rotation des 

spins électroniques par le phénomène de précession de Rashba. Cet effet rend ce 
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 dispositif particulièrement intéressant. En effet, Il est possible de faire précesser les 

spins jusqu'à ce qu'ils soient parallèles ou antiparallèles à la direction de l'aimantation 

de l'électrode de drain. Ainsi, si les spins 

sens de l'aimantation de la source et du drain, le courant passe (le transistor est ON), 

alors que dans le cas contraire le courant est plus faible (le transistor est OFF).

Une oscillation du courant est ainsi

Un tel dispositif n'a pas Encore

défis de la recherche en spintronique.

 

                      FIG. II.5 : Représentation schématique du Spin

 

 Le transistor à spin, quoiqu’assez intéressant sur le plan théorique, pose de 

nombreux problèmes en terme de réalisation. L'un des obstacles et non des moindres est 

le problème de l'injection de spin dans le canal de conduction car il est extrêmement
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Encore été réalisé expérimentalement et reste un des principaux 
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difficile d'injecter efficacement des courants polarisés en spin dans un semi-conducteur 

à partir d'un métal ferromagnétique. Les problèmes liés à l'injection de spin sont 

cruciaux pour la fabrication de dispositifs pour la spintronique basée sur les semi-

conducteurs [31]. 
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Prédiction  des propriétés Physiques de l’alliage CoVTe 

par la méthode FP-LAPW 

III.1.  Introduction :  

Les matériaux magnétiques à base de la phase cristallographique Cl�  

particulièrement les alliages half-Heusler  ont eu un grand intérêt pour les 

théoriciens et les expérimentateurs depuis leurs découvertes par Heusler [1-25]. 

Les alliages full et half-Heusler présentent un effet de mémoire de forme 

magnétique, la super-élasticité induite par le champ magnétique et les changements 

à l’aimantation induite par la grand tension, ont récemment fait l’objet très attractif 

de recherches actuelles [2-18]. 

 Dans le présent travail, nous étudions les propriétés structurale, 

électroniques, magnétique et le comportement half-métallique du composé CoVTe 

par la méthode des premiers principes. L’importance de ce matériau est remarqué à 

travers l’étude des caractéristiques de la structure de bande électronique et le 

comportement magnétique, ce même phénomène est remarqué pour d’autres 

composés half-Heusler, notament le composé NiMnSb. La plus grande différence 

entre les deux composés étant le moment magnétique total du composé CoVTe (2 

μB) est inférieur au moment magnétique total du composé NiMnSb (4 μB) [3-19]. 

Selon la structure  Cl� et le nombre total des électrons de valence, le composés 

CoVTe  avéré être un ferromagnétique half-métallique. 

 La structure de bande électronique de ce composé peut être caractérisée 

comme métallique pour le spin-up, tandis qu’il est semi-conducteur pour le sens 

opposé du spin. 
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 L’étude des variations du gap half métallique et le moment magnétique en 

fonction du paramètre de maille sous l’effet d’une contrainte dans l’intervalle [-

2,+4%] montre que CoVTe est un composé half métallique ferromagnétique stable 

dans cet intervalle. 

Les paramètres thermodynamiques ont été calculé pour la première fois, il 

s’est avéré que les variations sont en  bon accord avec la théorie de Debye appliqué 

à la plus part du matériaux. 

L’étude des propriétés mécaniques révèle que le composé est 

mécaniquement stable, dure et que les liaisons ioniques dominent. 

         

III.2. L’électronique de spin (spintronique) :  

 L’électronique de spin est une discipline récente née de la rencontre de 
l’électronique et de magnétisme [4]. Cette technologie ne donne pas seulement la 
possibilité d’améliorer le rondement des dispositifs électroniques mais surtout 
d’ouvrir de nouvelles possibilités. Actuellement, les chercheurs dans ce domaine 
ont surtout penchait sur l’amélioration des dispositifs de stockage informatique [5]. 
La technologie  de l’électronique de spin sollicite des matériaux  combinant des 
propriétés magnétiques et des propriétés de transport électronique. 

 Cette combinaison demande dans la plupart du temps d’associer plusieurs 
propriétés dans une seule structure ayant les caractéristiques désirées.  

C’est ainsi que la plupart des dispositifs fonctionnels en électronique de spin, 

capteurs et mémoires pour l’essentiel reposent sur des hétéro-structures comportant 

des  couches minces de métaux ferromagnétiques [6]. 
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Ce domaine de l’électronique a  émergé dans les années 1988-1989 (Baibich 

88-Binash 89) avec la découverte d’un effet résistif dépendant de l’aimantation 

dans un système multicouche : la  magnétorésistance  géante  (GMR) (giant 

magnéto Resistance). L’intérêt pour ce phénomène physique a pris une ampleur 

considérable une dizaine d’années plus tard avec son exploitation progressive pour 

la réalisation de capteurs magnétiques dans les dispositifs commerciaux très 

courants comme les têtes de lecture  des disques durs. D’autres voies sont possibles 

pour créer des matériaux aux propriétés utiles en électronique de spin. 

les semi-conducteurs Π-Ш ont été les premiers à être étudier comme CdTe 

ou le HgTe dopés par du Mn. Les recherches ont été orientées vers les composés 

Ш-V suite à l’observation du ferromagnétique dans le In(��	) Mn	As (x≈ 0,18) et 

dans le Ga(��	)Mn	As (0,015≤ x≤ 0,07)  [7].  Dés le début de l’année 1996, le 

composé ��(���)���As est le semi-conducteur ferromagnétique le plus étudié, 

sont ferromagnétisme ainsi que celui des autres alliages Ш-V et Π-V est en grand 

partie compris. 

 

III.3. Définition d’un matériau half-métallique :  

      Dans les années 1980, de Groot et al [16] sont les premiers qui ont découvert 

l’existence de ce nouveau type de matériau half-métal. Par définition, de tels 

matériaux ont le niveau de fermi à l’intérieur de l’intervalle d’énergie qui sépare la 

bande de conduction et la bande de valence ce qui apparait  clairement dans  la 

densité d’états et la structure de bande pour une orientation de spin mais possèdent 

un caractère métallique pour l’autre orientation de spin ce qui veut dire que le 

niveau de fermi coupe les bandes d’énergies soi de conduction soi de valence), ce  
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qui montre qu’il y a une polarisation ente les spins qui se produise. Cette 

polarisation (p) peut être définie comme suit : 

 

                 � = �↓(��)� �↑(��)

�↓(��)� �↑(��)
… … … … … … … … … … … … … … … … … … … … … . (Ш. 1) 

 

Depuis son introduction par De Groot et ses collègues, la notion de half-

métallique ferromagnétique a suscité un grand intérêt. Un half-métallique 

ferromagnétique idéale n’a qu’une seule direction de spin pour la conduction : la 

structure de bande en spin polarisé présente un comportement métallique pour un 

canal de spin, tandis que l’autre présente un gap au tour du niveau de fermi.  

 

III  .4  Description des éléments du composé CoVTe : 

III .4.1 Le Cobalt : 

 Le cobalt de structure électronique [Ar] 4s2 3d7 est le second élément du 

huitième groupe secondaire, ce métal de transition fait partie du groupe du fer. Le 

corps simple cobalt a des propriétés physiques assez voisines de celles du fer et du 

nickel. D'un point de vue chimique, il est moins réactif que le fer. Le cobalt est 

aussi un élément du groupe 9, dont les trois premiers Co, Rh et Ir constituent le 

groupe du cobalt. 
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                               FIG.    III.III.III.III. 1. Représentation de l’élément  Co.  

                                         

III .4.2.  Le vanadium : 

Le vanadium est l'élément chimique de numéro atomique 23, de symbole V. 

C'est un métal rare, dur et ductile que l'on trouve dans certains minerais. Il est 

principalement utilisé dans les alliages. 

 Le vanadium est un métal blanc, brillant. Il possède une bonne résistance à 

la corrosion par les composés alcalins, ainsi qu'aux acides chlorhydrique  

et sulfurique.  Il s'oxyde rapidement à environ 660 °C. Le vanadium possède une 

bonne force structurelle ainsi qu'une faible section efficace d'interaction avec les 

neutrons de fission, ce qui le rend utile dans les applications nucléaires. C'est un 
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 métal qui présente à la fois des caractéristiques acide et basique. Il est de 

Configuration électronique 4s2 3d3. 

 

 

                                

                               FIG.     III.III.III.III. 2. Représentation de l’élément  V.  

                              

III .4.3.  Le tellure : 

 Le tellure est l'élément chimique de numéro atomique 52, de symbole Te. 

Ce quatrième élément du groupe (VI A) est considéré comme un  métalloïde  du 

 groupe des chalcogènes. Il est de Configuration électronique 5s2 4d10 5p4.  
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                               FIG.     III.III.III.III. 3. Représentation de l’élément  Te.  

    

   IIIIIIIIIIII.5.  Structure  du composé CoVTe :   

 Les alliages Heusler X2YZ sont définis comme étant des composés 

intermétalliques [1] qui ont la structure L21. Par contre A la composition 

stœchiométrique, les alliages half- Heusler (XYZ) cristallisent dans la structure  !" 

comme le montre la fig.4. Les éléments associés à X, Y et Z sont Co, V et Te, 

respectivement. La cellule de l’unité se compose de quatre sous-réseaux cubiques  

faces centrées avec les positions (0, 0,0) pour Co, (
�

# , �# , �#) pour V et (
%
# , %

# , %
#) pour 

Te. Le site (
�

&
,
�

&
,
�

&
) est inoccupé dans les composés half-Heusler.  
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FIG.     III.III.III.III. 4. La structures Cl' adaptées par les alliages half-Heusler CoVTe.  
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       FIG. III. 5 :  la variation de l’énergie en fonction du paramètre RMTKmax . 
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         FIG. III.6 : la variation de l’énergie en fonction du nombre de points K. 

 

III.6. Les détails de calcul : 

L’optimisation de la géométrie, les calculs de structure électronique et les 

propriétés magnétiques sont réalisées en utilisant la méthode FP-LAPW mis en 

œuvre dans le package WIEN2K [21]. L’approximation du gradient généralisé 

(GGA) en fonction du paramétrage Perdew-Burke-Ernzerhoft (PBE) [22] est 

utilisée pour la corrélation d’échange fonctionnel,  et les effets relativistes sont pris 

en compte dans l’approximation scalaire. Nous n’avons pas inclus dans le travail 

présenté dans la première partie de l’effet de couplage spin-orbite. Nous prenons 

()*+),- égal à 8,0 et l=10. Nous avons choisi le rayon RMT proportionnel aux 

rayons ioniques correspondants et est  aussi grand que possible à condition que les 

sphères ne se chevauchent pas. Un test de convergence de l’énergie totale par 

rapport au nombre de points k dans la première partie de la zone de Brillouin 
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montrent que 3000 points k sont suffisants pour obtenir la précision de l’énergie de 

10�/ Ry. 

 

III.7. Résultats et discussion :  

III .7.1.  Les propriétés électroniques et magnétiques : 

  On a calculé d’abord l’énergie totale en fonction du volume de la maille 

élémentaire pour les états ferromagnétique et paramagnétiques du composé 

ReCrTe. Ces variations sont représentées sur la figure 7. le tableau (1) illustre les 

valeurs estimées pour la constante d’équilibre du réseau �0, le volume 10, l’énergie 

20 et la différence d’énergie entre l’état ferromagnétique et l’état paramagnétique  

∆E. qui sont déterminés en ajustant l’énergie totale en fonction du volume à 

l’équation  de Murnaghan [23].  

Les structures de bandes du composé CoVTe ferromagnétique pour les spins 

up et down sont présentées sur la fig.8 et fig.9. Les électrons de spin up présentent 

le caractère métallique alors que le canal de spin minoritaire (down), il y a un écart 

d’énergie autour du niveau de fermi d’environ 0.213 eV. 
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FIG. III.7.   l’énergie totale en fonction du volume de la maille élémentaire pour les états 
paramagnétique (PM) et ferromagnétique (FM) du composé CoVTe. 

 

 

 On peut conclure que ce système est à moitié métallique ferromagnétique, 

c.a.d. il a un caractère métallique pour le canal de spin majoritaire et semi-

conducteur pour le canal de spin minoritaire, ce phénomène est similaire à la 

ferromagnétique half-métallique de NiMnSb et FeMnSb [24]. 

 

 a0/Å E0/eV V0/a.u3 ∆E/ eV 
CoVTe 5.8737 - 18279.408791ry 341.8735 0.31157 

 

Tableau 1. Les valeurs calculées du paramètre de maille �0, volume 10, l’énergie 20 et la 

différence d’énergie entre l’état ferromagnétique et l’état paramagnétique ∆E.  
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composé 
             moment magnétique Local (μB)  

int 
Total (μB) 

      Co                  V      Te 
      
CoVTe 0.10018 1.66393 -0.02202 0.25549 1.99758 

 

Tableau 2. Le moment magnétique total (3*4*), le moment magnétique local de chaque élément 
et le moment magnétique dans la région interstitielle(356*). 

 

III .7.2.  L’origine du caractère  half-métallique :  

 En 1983, Groot et al. [25, 26] ont découvert le caractère ferromagnétique 

half-métallique dans les composés half-Heusler NiMnSb et PtMnSb. Depuis, 

plusieurs efforts ont été consacrés à l’étude des propriétés électroniques, 

magnétique et le comportement half métallique de ces systèmes sur la base des 

calculs de la densité d’état et de la structure de bande [20]. 

 L’interaction des divers éléments sont responsables du caractere magnétique 

et half-métallique du composé CoVTe ; ces éléments principaux sont 

essentiellement la symétrie de la structure cristalline  !7 ; les liaisons covalentes ; 

et l’interaction des électrons des états V-3d et les états Co-3d [23]. 

Dans la Figure 10, nous représentons les densités d’états totales et partielles 

calculé pour le composé CoVTe. 

Le moment magnétique total et partiel calculé pour le composé CoVTe sont 

répertoriés dans le tableau 2. 3*4* égal à 2 9: et situés principalement en atome V.  

Le moment total des alliages half-Heusler half-métallique peut être estimée 

par la règle 3*4* = ;*-18 ; étant donnée que ;*est le nombre totale d’électrons de 

valence, sa valeur est la somme du nombre des électrons de spin-up et de spin- 
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down ;* = <↑ + <↓, tandis que le moment total 3*4* est la différence 3*4* = <↑ −

<↓. Depuis 9 bandes minoritaires de l’alliage half-Heusler sont entièrement 

occupés, nous obtenons la règle simple de 18 pour la semi-métallique dans la 

structure  !".  

Les composés full-Heusler avec la structure ?2� il y a 12 bandes 

minoritaires entièrement occupés, leurs moments totaux estimés par a regle 

3*4* = ;*-24 [28-34]. Le composé CoVTe est un halh Heusler, il a 19 électrons de 

valence, 9 de Co, 5 de V, et 6 de Te. Le moment magnétique total calculé est en 

accort avec la règle de  3*4* = ;*-18. 
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FIG. III.8 . La structure de bande électronique pour les électrons de spin majoritaires dans 
CoVTe 
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FIG. III.9 . La structure de bande électronique pour les électrons de spin minoritaires dans 
CoVTe. 
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                  FIG.    III.III.III.III.10. les densités d’états DOS partiel et total calculée pour le composé CoVTe 
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  Pour vérifier la stabilité du caractère half-métallique et ferromagnétique  

c'est-à-dire le passage d’un half-métal à un métal pur du compose CoVTe, nous 

avons étudié la variation du gap half-métallique on fonction du paramètre de maille 

dans l’intervalle [–2, +4%],  on a remarqué que le composé CoVTe préserve son 

comportement half-métallique dans cet intervalle. Ce qui indique que le composé  

CoVTe est plus stable que les composés NiMnSb [28], ou la moindre délitation  ou 

contraction détruit  cette nature. On peut conclure que le composé CoVTe est un 

matériau half-métallique ferromagnétique stable, qui peut êtres utilisé dans la 

technologie spintronique. 
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               FIG. III.11 . La variation des moments magnétiques en fonction du paramètre de maille 
dans l’intervalle [-2%,+4%]. 
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FIG. III.12 . La structure de bande électronique pour les électrons de spin minoritaires du 
composé CoVTe pour une dilatation de 4 % et une compression de 2 %. 

 

        

 III .7.3. Les propriétés mécaniques : 

 Les constantes élastiques interprètent la relation entre le comportement 

dynamique et mécanique du solide, et donnent des informations sur la nature des 

forces intervenant dans le solide et apportent une indication sur la stabilité et la 

rigidité des matériaux. Les constantes élastiques Cij sont calculées par la méthode 

“stress–strain” [24].  

  Puisque  CoVTe est cubique nous avons utilisé les critères de Born pour 

verifier la stabilité de la structure.  Les paramètres élastiques qui dérivent des 

constants élastiques sont donnés par [29]: 

BV= BR = (C11+2C12)/3                                                       (1) 

GR= 5(C11-C12)C44/(4C44+3(C11-C12))                                           (2) 

GV= (C11-C12+3C44)/5                                                       (3) 

B=(1/2)(BR+BV) and G=(1/2)(GR+GV)                                      (4) 
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ν = (3B - 2G)/[2(3B + G)], E=9BG/(3B + G)                              (5) 

A=2C44/(C11-C12)                                                 (6) 

 Puisque notre composé est cubique,  Les critères de Born utilisés pour vérifier la 

stabilité de la structure sont : 

 (C11+2C12)/3>0, C44>0, (C11-C12)/2>0 and C12<B<C11                 (7) 

Les constants élastiques calculées du composé CoVTe de structure C1b sont 

données dans le tableau 3. Les résultats montrent que ce composé est mécaniquement 

stable.  

Le module Young E donne des informations sur la rigidité du matériau. Le solide 

est rigide lorsque la valeur de ce module est élevée. La valeur estimée de ce module 

pour le composé CoVTe est 115.7364 GPa. Ce qui indique que ce composé est moins  

rigide que le composé RuVTe avec un module de Yong E égal a 156.82. 

  

 C11 C12 C44 B G 
CoVTe 156.4631 100.3381 57.8040 119.047 43.2510 

 

Tableau 3: les valeurs estimées des constantes élastiques Cij (GPa), B (GPa), G (GPa), B/G, A, E et ν. 

 

 B/G      ν E A 
CoVTe 2.75 0.33 115.7364 2.0598 

 

Tableau 4: les valeurs estimées des paramètres élastiques B/G, A, E et ν. 
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  Le coefficient de Poisson ν qui renseigne sur la fragilité d’un matériau 

donné, est généralement égal à 1/3 pour les matériaux ductiles et inferieur à cette 

valeur pour les matériaux fragiles (brittle materials).pour notre composé le 

coefficient de Poisson ν égal à 0.33 ce qui indique qu’il est ductile. 

  D’autre part, afin d’examiner la ductilité et la fragilité d’un matériau, Pugh 

[25,26] pose une relation empirique où le rapport B/G entre les modules de 

compression et de cisaillement est un indicateur du comportement plastique du 

matériau. Ainsi si (B/G >1.75) le matériau est ductile sinon si (B/G <1.75) 

lematériau est dur est fragile. Pour le composé CoVTe le rapport B/G=2.75 >1.75 

ce qui confirme la nature fragile de ce composé. 

Par ailleurs. Nguyen-Manh et al. [27], fournissent une interprétation de la 

pression de Cauchy ; si la tension provient principalement des liaisons chimiques 

alors la pression de Cauchy est positive. Dans le cas contraire ça signifie qu’en 

plus du potentiel des liaisons il y a un autre potentiel qui dépend de 

l’environnement qui est répulsif, qui l’emporte. Étend donné que la pression de 

Cauchy calculée pour le CoVTe est positive alors les liaisons dominantes sont des 

ioniques. Enfin, le rapport B/C44 renseigne sur la plasticité [28]. Une grande 

valeur de B/C44 indique que le matériau possède d’excellentes propriétés de 

lubrification. Dans notre cas B/C44=2.04 est nettement supérieur à celui du 

composé RuVTe (B/C44=0.98).on peut conclure que CoVTe et plus élastique que 

RuVTe. 
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 III .7.4. Propriétés thermodynamiques : 

  Les paramètres thermodynamiques  sont calculés par le modèle quasi-

harmonique de Debye. La capacité calorifique a volume constant Cv et a pression 

constante Cp, la température de Debye ϴ, le coefficient de dilatation thermique α 

le paramètre de Grüneisen γ dans l’intervalle de temperature [0K, 1000K] d’un pas 

de 100Ket dans un intervalle de pression [0GPa, 40GPa] d’un pas de 20 GPa. 

Les capacités spécifiques Cv et Cp sont des paramètres très importants qui 

lient la thermodynamique, la dynamique et la structure microscopique. 

  Il est clair a partir des figures 13 et 14 que pour les températures inferieures 

à 650K, les variations de Cv et Cp sont très lies a la température a cause de 

l’approximation anharmonique utilisée dans les calculs ; par contre a hautes 

température Cv prend une valeur constante (≈75 Jmol-1K-1 ) obéissant  à la règle de 

 Dulong et Petit qui  gère le comportement de tout les solide a hautes température 

[29, 30].Alors que Cv et Cp décroit en fonction de la pression. 

 Plusieurs propriétés physiques sont lie directement a la température de 

Debye, il est trouvé que ϴ croit lorsque la pression augmente par contre paramètre 

de Grüneisen γ  décroit lorsque la température est constante cependant, quand la 

pression est constante la température de Debye ϴ  décroit et le paramètre de 

Grüneisen γ  croit lorsque la température augmente. les figures 15 et 16 regroupent 

les variations de la température de Debye ϴ  et du paramètre de Grüneisen γ. 

 Il est noté dans la Figure 17 que la relation entre le module 

d’incompressibilité et la pression est quasi linéaire. Le module d’incompressibilité 

augmente avec la pression et diminue avec la température. 
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FIG. III.13.  Les variations de Cv en fonction de la température pour différente valeurs de 
pressions. 

  

 

 Le coefficient de dilatation thermique α a été prédit (figure 18). Il croit 

rapidement en puissance cube de la température puis tend vers une limite. Nous 

constatons, pour une pression donnée α augmente avec la température quand 

T≤400K (à basse température), particulièrement à pression nulle, et tend 

progressivement à augmenter linéairement à des températures plus élevées. Quand 

la pression augmente, la variation de α avec la température devient plus  

petite. 
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FIG. III.14 . les variations de CP en fonction de la température pour différente valeurs de 
pressions. 
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FIG. III.15.   Variations de la température de Debye θ en fonction de la température pour 
différentes pressions. 
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FIG. III 16 .  Variations du paramètre de Grüneisen  en fonction de la température pour 
différentes pressions. 
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FIG. III. 17 .  Variations du module d’incompressibilité en fonction de la température pour 

différentes pressions. 
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FIG.     III.III.III.III. 18.  Variations du coefficient de dilatation thermique en fonction de la température 

pour différentes pressions. 

 

 

        Pour une température donnée, α décroit fortement avec l’augmentation de la 

pression, et elle est très faible à des températures plus élevées et à des pressions 

plus élevées aussi. 

     

III.8. Conclusion :    

L’investigation du composé half-Heusler CoVTe par la méthode FP-LAPW 

a montrée qu’il est ferromagnétique half-métallique, il a un caractère métallique 

pour les bandes de spin majoritaire (up) et il se comporte comme un semi-

conducteur pour les bandes de spin minoritaire (Down). L’écart provient de la forte 

hybridation entre les états (d) de l’atome V et l’atome Co.  
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 L’élément sp (Te) est très important pour les propriétés physiques des 

alliages Half-Heusler il assure la stabilité de la structure Cl�. Le moment 

magnétique total μABA calculé est 2μC, il est situé principalement en atome V. Le 

moment magnétique total μABA calculé est en accord avec la règle de μABA = ZA-18. 

L’étude de la variation du gap half-métallique et les moments magnétiques en 

fonction du paramètre de maille dans l’intervalle [–2, +4%] prouve que notre 

composé préserve sont caractère ferromagnétique et half-métallique dans ce 

domaine. 

 L’étude des propriétés mécaniques révèle que le composé est 

mécaniquement stable, dure et que les liaisons ioniques dominent. Ce travail nous 

permet de conclure que le composé CoVTe  est un bon candidat pour la 

technologie spintronique. 

Finalement, les propriétés thermiques tel que les capacités spécifiques Cv et 

Cp, la température de Debye, le paramètre de Grüneisen, le module 

d’incompressibilité, le coefficient de dilatation thermique sont étudiées pour la 

première fois on utilisant le modèle de Debye. Il est remarquable que les variations 

sont en  bon accord avec la théorie de Debye appliqué à la plus part du matériaux. 

 

III .9. Perspective : 

 L’étude des propriétés optiques et thermoélectriques peuvent nous permettre 

de déterminer l’aptitude de ce matériau d’être utilisé on technologie 

optoélectronique. 
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    ::::ملخص                                                                                            

أجریت الحسابات على أساس مقاربة الكمون . DFباستعمال نظریة الكثافة الوظیفیة ان العمل المعروض في المذكرة قد تم 

 (PBE)في إطار نظریة باري، بارك و ارنزرھف  (GGA)بتقریب  معمم التدرج   (FP-LAPW)التام للموجات الخطیة المتزایدة 

  قد تمت دراسة الخواص البنیویة، الالكتروبیة. باعتبارھا بالأخص علاقة تبادل وظیفیة أكثر من كونھا جزء من حساب الطاقة الكلیة

من خلال التحلیل البنیوي للأشرطة الطاقویة و كثافة المستویات المحسوبة من اجل  CoVTeھاسلر  - المغناطیسیة للمركب النصف

) V(للذرات ذات التكافؤ المنخفض ) د(و الحالات  (Co)  للذرات ذات التكافؤ العالي ) د(بین الحالات المركب لوحظ تھجین قوي 

- و العزم المغناطیسي تبین أن ھذا المركب ھو نصف (DOs)من خلال دراسة كثافة المستویات العامة و الجزئیة . TMللمعادن الانتقالیة 

انھ لمن المھم الإشارة إلى أن . معدنیة و المغناطیسیة كبیر- أن تأثیر حجم الخلیة الأساسیة على الخواص نصف كما. معدن ممغنط مستقر

ان دراسة الخواص  .ZT-18 µtot = تخضع للقاعدة    µB 2 یساوي CoVTeنتائجنا في ما یخص العزم المغناطیسي الكلي للمركب 

و اخیرا تمت دراسة الخواص الترمودینامیكیة مثل . روابط المعدنیة ھي المسیطرةالمركب مستقر لین و ان الالمیكانكیة بینت  ان 

 .،درجة حرارة دوباي، معامل غرنشن، معامل الانضغاط و معامل التمدد الحراري لأول مرةCp و  Cvالسعات

                                    RésuméRésuméRésuméRésumé    ::::    

         Le travail de ce mémoire est basé sur la théorie de la fonctionnelle de la densité DFT réalisés via FP-LAPW 

computationnelle approches dans le cadre de l’approximation des gradients généralisée GGA paramétrée par Perdew, 

Burke and Ernzerhof (PBE) et implémenté comme une corrélation et échange fonctionnelle autant qu’une partie de 

calcul de l’énergie total. L’objectif était l’étude des caractéristiques structurelles, électroniques, magnétiques et 

thermodynamiques de l’alliage half-Heusler CoVTe. L’investigation de la structure des bandes d’énergies et des 

densités d’états montre une forte hybridation entre les états d des atomes des métaux de transition de forte valence (Co) 

et les états d des atomes du métal de transition de faible  valence (V), ce qui engendre un gap half-métallique. L’étude 

des densités d’états totales et partielles (DOS) et les résultats des moments magnétiques de spin révèlent que ce 

composé est à la fois stable et half-métallique ferromagnétique idéal. Les effets du volume de la maille élémentaire sur 

les propriétés half-métalliques et magnétiques sont importants. Il est intéressant de noter que nos résultats du moment 

magnétique total pour l’alliage CoVTe égale à 2 �B par maille élémentaire, obéit  à la règle   �tot = Zt-18. La prédiction 

des propriétés mécanique révèle que le composé est mécaniquement stable, dure et ductile et que les liaisons métalliques 

dominent. Finalement, les propriétés thermiques tel que les capacités spécifiques Cv et Cp, la température de Debye, le 

paramètre de Grüneisen, le module d’incompressibilité, le coefficient de dilatation thermique sont étudiées pour la 

première fois on utilisant le modèle de Debye.  

            AbstractAbstractAbstractAbstract::::    

Our work is based on the First-principles spin polarized density functional theory (DFT).The calculations 

are accomplished within the state of the art full-potential (FP) linearized (L) augmented plane wave (APW) 

computational approach framed within DFT. Generalized gradient approximation (GGA) parameterized by Perdew, 

Burke and Ernzerhof (PBE) is implemented as an exchange correlation functional as a part of total energy 

calculation. The aim of our study is to predict the structural, electronic, magnetic and thermodynamics characteristics 

of the half-Heusler, CoVTe compound. From the analysis of calculated electronic band structure as well as density of 

states for both compounds, a strong hybridization between d states of the higher valent transition metal (TM) atoms 

(Co) and lower valent TM atoms of (V) is observed. Furthermore total and partial density of states (DOS) of ground 

state and the results of spin magnetic moments reveal that this compound is both stable and ideal half-metallic 

ferromagnetic. The effects of the unit cell volume on magnetic properties and half-metallicity are crucial. It is worth 

noting that our calculated result of total spin magnetic moment, for CoVTe equal to 2 �B per unit cell, nicely follow 

the rule  �tot = Zt-18. The investigation of the mechanical properties reveals that the compound is mechanically stable, 

hard and ductile and that metallic bonds dominate. Finally, the thermodynamic properties such as the specific 

capacities Cv and Cp, the Debye temperature, the Grüneisen parameter, the bulk modulus, the coefficient of thermal 

expansion are studied for the first time using the Debye model. 


