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iĤ  Hamiltonien du 
èmei électron. 

iE  L’énergie du 
èmei électron. 

)(rVext


 

Le potentiel d’interactions noyaux-noyaux et électrons-noyaux dans le 

système. 

)(rVi


 Le potentiel de Hartree pour du 

èmei électron.  

)(~ ri


  

La densité d’électrons.  




 
Le spin de l’électron. 

 r  
La densité électronique du système dans son état fondamental non dégénéré. 

 

GS  
La fonction d'onde du système dans l'état fondamental (ground-state) GS. 

 

 F  
La fonctionnelle universelle de la densité du système. 

   
La fonctionnelle de la densité de l'énergie cinétique  du système. 

)(rTs  La fonctionnelle de la densité de l'énergie cinétique  d’une single  particule. 

 



 Vee  
La fonctionnelle de la densité de l'énergie d'interaction électron-électron du 

système. 

 

][HE  
La fonctionnelle relative à l'énergie coulombienne (ou énergie de Hartree). 

 

][xcE  
L’énergie d'échange et de corrélation. 

)(rV eff
 

Le potentiel de Kohn-Sham. 

GSE  l'énergie totale du système dans son état fondamental. 

)(rVxc  
Le potentiel d'échange et de corrélation. 

][LDA

xcE  
l'énergie d'échange et de corrélation par l’approximation LDA. 

)( xc  L'énergie d'échange et de corrélation pour une particule d'un gaz homogène 

d'électrons. 

][GGA

xcE  
l'énergie d'échange et de corrélation par l’approximation GGA. 

)(rV  Le potentiel Muffin-Tin. 

E  
L’énergie de linéarisation. 

)()( rrU m   Les fonctions radiales. 

a Le paramètre du réseau. 

B Le module de compressibilité. 

B’ La première dérivée du module de compressibilité. 

FE  
L’énergie du niveau de Fermi. 

 

 

 

 

 

 



Liste des abréviations 

 

APW La méthode des ondes planes augmentées (Augmented Plane Wave). 

FP-LAPW La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (Linearized Augmented Plane Wave).  

DFT la théorie de la fonctionnelle de la densité (Density Functional Theory)  

LDA L’approximation de la densité locale. (Local Density Approximation)  

GGA L’approximation du gradient généralisé (Generalized Gradient Approximation). 

WIEN2k Le code de calcul. 

SCF Le cycle self consistant (Self Consistent Field). 

DOS La densité des états électronique (Density Of States). 

MTR  

S/C 

Spin dn 

Spin up 

DMS 

CMS 

BC 

BV 

ZB 

Rayon de Muffin-Tin.  

Semi-conducteur 

Spin down (en bas) 

Spin up (en haut) 

Diluted magnetic semiconductor (semi-conducteur magnétique dilué) 

Concentrated magnetic semiconductor (semi-conducteur magnétique concentré) 

Bande de conduction 

Bande de valence 

Zinc Blende 
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Au  début  de  l’électronique, la  plupart  des  fonctions  qui  permettaient  la  

réalisation des dispositifs compliqués sont  basées  sur  l’utilisation  de  champs électriques  

dans  le  silicium  et  sur  la  fabrication  par  lithographie,  la  fonction  de stockage   reste   

toujours   physiquement   et   technologiquement   séparée,   et   utilise principalement les 

champs magnétiques.  

 

Depuis  une  vingtaine  d'années,  on  assiste  à  la naissance de nouvelle  discipline  : 

c’est l'électronique  de  spin  ou  spintronique.  En  effet,  cette  discipline  se  fixe  pour  but  

la réalisation de dispositifs dans lesquels sont utilisées à la fois les propriétés de charge et de  

spin  des  porteurs.  L'impact  de  cette  nouvelle  branche  de  l'électronique  est  déjà 

considérable, dans la mesure où toutes les têtes de lecture des disques durs actuels sont 

constituées  de  vannes  de  spin,  l'un  des  premiers  dispositifs  appliqués  issu  de  la 

spintronique. De plus, l'attribution en 2007 du prix Nobel de physique à Albert Fert et Peter  

Grünberg  pour  la  découverte  de  l'effet  GMR (la magnétorésistance géante),  effet  sur  

lequel  sont  basées  les vannes  de  spin,  montre  également  l'intérêt  croissant  porté  par  la  

communauté scientifique à l'électronique de spin.  

 

L’industrie actuelle de l’électronique rapide et l’optoélectronique, est à la recherche 

de nouveaux matériaux aux propriétés physiques et/ou chimiques spécifiques. C’est parce que  

les propriétés du silicium sont insuffisantes (mobilités des porteurs relativement petites et 

transitions électroniques indirectes au seuil d’absorption optique). Le développement  des 

composés semi-conducteurs  III-V  a été spectaculaire. En effet,  ces  composés  présentent  

des  performances  bien  supérieures  à  celles  des  semi-conducteurs plus classiques. Ce sont 

des matériaux de choix pour toutes les applications micro-électroniques et optoélectroniques. 

Or les caractéristiques de ces matériaux et des composants sont sensibles à l’état de surface et 

à l’interface. L’étude du fonctionnement des  différents  types  de  composants  électroniques  

passe  par  une  maîtrise  préalable  des phénomènes physiques régissant les propriétés des 

électrons dans les semi-conducteurs et leurs alliages.   
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Élaborer des semi-conducteurs de choix pour répondre aux exigences de la 

spintronique, et présentant  en  outre des propriétés magnétiques très couplées  aux  propriétés  

électroniques. C’est  cette  piste  qu’ouvre  le  ferromagnétisme  induit  par  les  porteurs dans  

les  semi-conducteurs  magnétiques  dilués (DMSs). Cette terminologie désigne un semi-

conducteur dans lequel ont été substituée une quantité faible d’ions de la matrice hôte par un 

ion magnétique, souvent un ion de la série des métaux de transition. En effet, le dopage  d'un  

semi-conducteur  avec  un  élément  magnétique  est  susceptible  de  lui conférer les 

propriétés d'un matériau ferromagnétique, tout en conservant le caractère semi-conducteur.  

Cela  permet  de  manipuler  l'état  de  spin  des  porteurs  ainsi  que  la densité de porteurs, 

par l'intermédiaire de champs magnétiques et électriques.  

 

Ce  travail  de  thèse  contribue  à  l’étude  des  propriétés  structurales,  des  

propriétés électroniques et magnétiques d’une classe bien spécifique de la famille des semi-

conducteurs à wide gap (large bande interdite) dite les phosphures semi-conducteurs III-P à 

leurs états binaires et ternaires.  La majorité du travail est numérique, on utilise la méthode 

des ondes planes augmentées et linéarisées FP-LAPW implémentées sur le programme 

Wien2K. Nous essayons de montrer que ces semi-conducteurs sont  très utilisés  dans  les  

applications  et les technologiques de la spintronique à travers ces  caractères demi-

métalliques ferromagnétiques plus stables. On essayera de faire une comparaison avec 

d’autres travaux réalisés.  

 

L’intérêt particulier que porte ce travail est d’introduire l’impureté de métal de 

transition de la classe 3d du tableau de Mendeleïev dans la structure des phosphures semi-

conducteurs III1-xTMxP à des faibles concentrations (allons jusqu’au x=0.0625). Ceci dans le 

but d’ajusté les propriétés structurales en point de vu de compressibilité et de conservé les  

facteurs de symétries et de ne pas détruire le comportement magnétique de ces matériaux. 

Notre intérêt réside aussi dans l’analyse et l’interprétation des résultats du calcul a fin de 

permette les confronter à l’expérience. Ce manuscrit est organisé en quatre chapitres. 
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Dans le premier chapitre nous présentons un rappel descriptif  général sur les semi-

conducteurs, spécialement la classe des phosphures semi-conducteurs III-P. 

 

Le deuxième chapitre est consacré à l’impact des matériaux semi-conducteurs dilués 

dans le domaine de la spintronique. Nous donnons une présentation des applications les plus 

répandues de la spintronique et  le problème  lié à  l'injection de courants polarisés en spin 

dans des semi-conducteurs et des différentes familles de semi-conducteurs magnétiques. Les 

différents types d’interactions  magnétiques  existants  dans  les  DMSs  et  les  modèles  

établis  pour  expliquer  le phénomène de ferromagnétisme  dans  les  DMSs.  

 

Un  rappel sur le principe de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) ainsi 

des aperçus sur les méthodes de premier principe APW et FP-LAPW et les approximations  

du  gradient généralisé (GGA) implémentés sur le code Wien2K seront réservées au troisième 

chapitre.  

  

Le quatrième chapitre expose l’ensemble des calculs effectués sur les différentes 

structures de nos matériaux à diverses concentrations. Ces calculs comportent les propriétés 

structurales, électroniques et magnétiques. Nous essayons de donner toutes les explications et 

les interprétations possibles a fin de présenter les propriétés des phosphures semi-conducteurs 

pour des applications au domaine du spintronique. 

 

 Enfin, la conclusion  générale reviendra sur  les différents acquis de ce travail, et ce 

que les calculs de premiers principes, auront apporté à la connaissance des divers matériaux 

étudiés.  

  

 

 

 

 

 

 

  



 

 

CHAPITRE I 

 

 
Descriptions des semi-conducteurs III-P 
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I-1 Introduction : 

 

   Dans l’ensemble des matériaux, il existe une famille particulière dite les semi-

conducteurs, Les matériaux de cette famille constituent une classe bien définie qui possède un 

ajustement des propriétés physiques. Cette particularité donne à ces matériaux une grande 

source d’intérêt au plan de la connaissance fondamentale et à celui des applications 

différentes aux plusieurs domaines. Ces deux facteurs indissociables font beaucoup 

d’importance de ces composés sous leurs diverses structures, et les confèrent une mérite 

distinctive malgré le nombre limité d’éléments et de composés semiconducteurs. [1]  

 

Les semi-conducteurs interviennent dans presque tous les équipements électriques et 

optiques en vus leurs remarquables propriétés électroniques. La plus grande partie des 

composants (transistors, diodes, et ce qu’on appelle puce en générale) sont réalisés à base de 

silicium qui joue un rôle prépondérant, sa technologie et sa connaissance théorique ont atteint 

des niveaux inégalés. [2]  

  

En électronique rapide et en optoélectronique, les propriétés du silicium sont 

insuffisantes (mobilités des porteurs relativement petites et transitions électroniques indirectes 

au seuil d’absorption optique) [3]. Dans de telles applications, les composés semi-conducteurs 

III-V sont préférables. On citera pour exemple quelques composés binaires et ternaires, GaAs, 

InP, AlP, InGaAs,… Les propriétés de ces matériaux spécialement la classe des 

semiconducteurs à base de phosphore sont très intéressantes pour les performances de ces 

dispositifs.  

 

I-2 Semi-conducteurs III-V : 

 

Les semi-conducteurs III-V sont des matériaux composés d’un ou plusieurs éléments 

de la colonne III (bore, aluminium, gallium, indium, etc.) et de la colonne V des pnictogènes 

(azote, phosphore, arsenic, antimoine, etc.) du tableau périodique de Mendeleïev, tels que le 

phosphure d'indium, nitrure de gallium, antimoniure de gallium, phosphure de bore. Ils sont 

utilisés dans des applications opto-électroniques (diodes lasers, cellules solaires, etc.) ainsi 

qu'en électroniques (transistors…). Après le Silicium, ce sont les deuxièmes matériaux semi-

conducteurs les plus utilisés dans l'industrie. 

http://fr.wikipedia.org/wiki/%C3%89l%C3%A9ments_du_groupe_13
http://fr.wikipedia.org/wiki/Pnictog%C3%A8ne
http://fr.wikipedia.org/wiki/Pnictog%C3%A8ne
http://fr.wikipedia.org/wiki/Azote
http://fr.wikipedia.org/wiki/Phosphore
http://fr.wikipedia.org/wiki/Arsenic
http://fr.wikipedia.org/wiki/Antimoine
http://fr.wikipedia.org/wiki/Tableau_p%C3%A9riodique_de_Mendele%C3%AFev
http://fr.wikipedia.org/wiki/Ars%C3%A9niure_d%27indium
http://fr.wikipedia.org/wiki/Nitrure_de_gallium
http://fr.wikipedia.org/wiki/Antimoniure_de_gallium
http://fr.wikipedia.org/wiki/Phosphure_de_bore
http://fr.wikipedia.org/wiki/Opto-%C3%A9lectronique
http://fr.wikipedia.org/wiki/Diode_laser
http://fr.wikipedia.org/wiki/Semi-conducteur
http://fr.wikipedia.org/wiki/Semi-conducteur
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Les semi-conducteurs III-V présentent un grand intérêt en raison de leurs propriétés : 

 ils sont robustes,  

 ils possèdent une conductivité thermique élevée  

 ils possèdent une haute mobilité électronique 

 leurs points de fusion sont élevés 

 ils ont en général une bande interdite directe 

Les composés semiconducteurs (binaires ou ternaires) possibles n'ont pas le même intérêt 

potentiel. L'étude de leurs propriétés, et en particulier la structure des bandes, montre 

notamment que les éléments les plus légers donnent des composés à large bande interdite, 

dont les propriétés se rapprochent de celles des isolants. Les composés incluant du bore, de 

l'aluminium, ou de l'azote, et le phosphure de gallium entrent dans cette catégorie, ils ont en 

général peu d'intérêt pour l'électronique rapide qui demande des semi-conducteurs à forte 

mobilité de porteurs, ou pour l'opto-électronique où une structure de bande directe est 

nécessaire pour que les transitions optiques soient efficaces. À l'autre extrémité, les éléments 

lourds, comme le thallium ou le bismuth, donnent des composés à caractère métallique. Pour 

des applications électroniques et opto-électroniques, on considérera donc essentiellement les 

composés à base de gallium (GaAs, GaSb), ou d'indium (InP, InAs, InSb), dont les propriétés 

sont les plus intéressantes. 

La formation d'alliages ternaires comme AlxGa1-xAs ou InxGa1-xAs permet d'ajuster 

certaines propriétés comme la largeur de la bande interdite (pour les applications 

optoélectronique), la mobilité des porteurs (pour les applications électroniques) ou encore la 

constance de réseau, importante pour la croissance épitaxiale sur des substrats silicium par 

exemple. 

I-3 La structure cristalline des semiconducteurs III-V : 

 

Les composés III-V massifs cristallisent généralement dans deux structures différentes 

en réseaux cristallins, la structure zinc-blende dite sphalérite généralement stable à 

température ambiante et la structure wurtzite qui devienne également stable pour certains 

matériaux III-V (GaAs, InAs) [4]. De ce fait, dans les matériaux III-V, les liaisons atomiques 

ne sont pas simplement covalentes comme dans le silicium. Elles reposent sur le transfert 

http://fr.wikipedia.org/wiki/Conductivit%C3%A9_thermique
http://fr.wikipedia.org/wiki/Point_de_fusion
http://fr.wikipedia.org/w/index.php?title=Bande_interdite_directe&action=edit&redlink=1
http://fr.wikipedia.org/wiki/Th%C3%A9orie_des_bandes
http://fr.wikipedia.org/wiki/%C3%89pitaxie
http://fr.wikipedia.org/wiki/Zinc-blende
http://fr.wikipedia.org/wiki/Wurtzite_(cristal)
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d'électrons des atomes du groupe III sur ceux du groupe V. Dans le cas du phosphure 

d'indium, le phosphore possède cinq électrons périphériques et l'indium trois. Dans le cristal, 

chaque atome de phosphore est entouré de quatre atomes d'indium, et chaque atome d'indium 

est entouré de quatre atomes de phosphore. Il se produit alors un échange d'électrons, et le 

cristal se construit avec les ions P
-3

 et In
+3

, c'est-à-dire une maille cubique à face centrée 

(C.F.C) de l'un des constituants dont quatre des huit sites tétraédriques sont occupés par l'autre 

constituant. Il possède donc une géométrie tétragonale où chaque ion indium est lié à quatre 

ions phosphore, et vice-versa. Cette répartition est à l'origine du caractère partiellement 

ionique et partiellement covalent des liaisons (semi-conducteurs polaires), qui sont orientées 

dans l'espace suivant les axes de symétrie d'un tétraèdre régulier hybridé SP
3 

[5]. 

  Les deux structures cristallines sont proches; la principale différence entre les 

séquences d’empilement des plans cristallins suivant l’axe (0001) de la structure hexagonale 

de type …ABABAB… et l’axe (111) de la structure cubique de type …ABCABC…. Il en 

résulte que l’entourage cristallographique de chaque atome ne diffère, entre les deux 

structures, qu’à partir de la position du troisième voisin. 

I-3.1 La structure sphalérite zinc blende : 

 
La plupart des matériaux III-V cristallisent dans la structure sphalérite dite "Zinc 

Blende" présentée sur la figure I-1. Cette structure, qui s'apparente à celle du diamant (C, Ge, 

Si, etc.), est constituée de deux sous-réseaux cubique face centrée (C.F.C), l'un d'éléments III 

et l'autre d'éléments V, décalés l'un par rapport à l'autre du quart de la diagonale principale, 

c'est-à-dire de a3/4 [111], où a représente le paramètre de maille du matériau. La sphalérite 

est le polytype ZnS-3C stable dans les conditions ambiantes. Elle possède un réseau cubique, 

de groupe d'espace F43m. La classe des semiconducteurs à base de phosphures (BP, AlP, GaP 

et InP) sont stables dans cette structure. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

http://www.polytech-lille.fr/cours-transistor-effet-champ/hemt/Hemtc1b1.htm#fig5#fig5
http://fr.wikipedia.org/wiki/Polymorphisme_(chimie)
http://fr.wikipedia.org/wiki/Syst%C3%A8me_cristallin
http://fr.wikipedia.org/wiki/Groupe_d%27espace
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Figure I-1 : La maille sphalérite- Zinc blende. 

 

I-3.2 La structure wurtzite : 

La wurtzite est le polytype ZnS-2H stable seulement à haute température, on la trouve 

toujours comme forme métastable à basse température dans la zone de réduction, où sa 

formation est influencée par le pH. La structure de la wurtzite est basée sur un empilement 

hexagonal de soufre, le zinc occupant la moitié des cavités tétraédriques ainsi formées. Cette 

structure est caractérisée par un groupe d'espace P 6mm. La classe des semiconducteurs à base 

de nitrures (BN, AlN, GaN) sont stables dans cette structure. 

Dans le cas des matériaux qui ont plus d'une structure cristalline, le préfixe "w-" est 

parfois ajouté à la formule brute pour indiquer la structure cristalline wurtzite, comme pour le 

w-BN. La structure wurtzite est non-centro-symétrique. À cause de cela, les cristaux de type 

wurtzite peuvent posséder (et possèdent souvent) des propriétés telles que la piézoélectricité 

et la pyroélectricité, que les cristaux centro-symétriques n'ont pas. 

                           
Figure I-2.  La maille Wurtzite. 

 

 

http://fr.wikipedia.org/wiki/Polymorphisme_(chimie)
http://fr.wikipedia.org/wiki/Temp%C3%A9rature
http://fr.wikipedia.org/wiki/Polymorphisme_(chimie)
http://fr.wikipedia.org/w/index.php?title=Zone_de_r%C3%A9duction&action=edit&redlink=1
http://fr.wikipedia.org/wiki/Potentiel_hydrog%C3%A8ne
http://fr.wikipedia.org/wiki/Structure_cristalline
http://fr.wikipedia.org/wiki/Zinc
http://fr.wikipedia.org/wiki/Groupe_d%27espace
http://fr.wikipedia.org/wiki/Formule_brute
http://fr.wikipedia.org/wiki/Nitrure_de_bore
http://fr.wikipedia.org/wiki/Centrosym%C3%A9trie
http://fr.wikipedia.org/wiki/Pi%C3%A9zo%C3%A9lectricit%C3%A9
http://fr.wikipedia.org/wiki/Pyro%C3%A9lectricit%C3%A9
http://www.google.dz/imgres?imgurl=http://www.tf.uni-kiel.de/matwis/amat/semitech_en/kap_2/illustr/zinc_blende.jpg&imgrefurl=http://www.tf.uni-kiel.de/matwis/amat/semitech_en/kap_2/illustr/i2_1_2.html&h=293&w=356&tbnid=khHouCUZxXibyM:&zoom=1&docid=FhDrG7RloNHovM&ei=RvRDVIfiFsflaI65gcgJ&tbm=isch&ved=0CCMQMygIMAg&iact=rc&uact=3&dur=17660&page=1&start=0&ndsp=13
http://www.google.dz/imgres?imgurl=http://fr.academic.ru/pictures/frwiki/83/Sphalerite_polyhedra..png&imgrefurl=http://fr.academic.ru/dic.nsf/frwiki/1561908&h=945&w=1417&tbnid=vZn5VoflIXTjXM:&zoom=1&docid=NMjfLgDv5BsOEM&ei=RvRDVIfiFsflaI65gcgJ&tbm=isch&ved=0CCYQMygLMAs&iact=rc&uact=3&dur=552&page=1&start=0&ndsp=13
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Tableau I-1. Paramètres des deux mailles structurales ZnS blende et wurtzite. 

 

Structure ZnS blende ZnS wurtzite 

Groupe d'espace F43m P63mc 

Paramètre de maille a=5.409 Å a=3.82 Å, c = 6.26 Å 

Nombre d’atome/maille 8 . 1/8 + 6 . 1 / 2 = 4 

4 site tétraédriques 

2 cations 

2 anions 

Coordination tétraédrique 4-4 tétraédrique 4-4 

Conditions de stabilité  0,225 < R
+
/R

- 
 < 0,413 0,225 < R

+
/R

- 
 < 0,413 

Positions des anions (0 0 0) (1/2 1/2 0) 

(1/2 0 1/2) (0 1/2 1/2) 

(0 0 0)    (2/3 1/3 1/2)  ou 

(0 0 5/8)  (2/3 1/3 1/8) 

Positions des cations (3/4 1/4 1/4) (1/4 3/4 1/4) 

 (1/4 1/4 3/4) (3/4 3/4 3/4) 

(0 0 3/8) (2/3 1/3 7/8) ou 

(0 0 0) (2/3 1/3  1/2) 

Nombres de voisins 2 voisins 3 voisins 

Coordonnées respectives 

aux voisins 

(1/4 1/4 1/4) 

(1/2 1/2 0) 

(1/3 2/3 0) 

(1 0 0) 

(4/3 2/3 0) 

 

 

: V-électroniques des semiconducteurs III es propriétésL 4-I 

 

Les matériaux  semi-conducteurs III-V à leurs états binaires ont huit électrons par 

cellule unitaire contribuant aux liaisons  chimiques.  Les  autres  électrons  n’interviennent  

pas  dans  les  propriétés  optiques  des hétéro-structures. Les orbitales de type s et de type p 

de chaque atome (comme exemple l’aluminium Al s’hybrident avec les orbitales des atomes 

de phosphore P), et forment des liaisons covalentes tétraédriques de type sp3 : 4 orbitales 

liantes et 4 orbitales anti-liantes. Les quatre orbitales liantes donnent lieu à quatre bandes 

d’énergie, chacune deux fois dégénérée de spin, et forment la bande de valence. Cette  bande  

est  pleinement  occupée  par  des  électrons  à  T=0K,  pour  un  semi-conducteur parfait. Les 

quatre autres orbitales anti-liantes donnent naissance à quatre bandes supérieures, et forment  

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

bande d’énergie interdite de largeur Eg (band gap en anglais). Pour les semi-conducteurs à 

gap direct [6] le maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction 

sont situés au point de symétrie Γ. 

 

En présence du couplage spin-orbite, l’hybridation des orbitales anti-liantes de type p 

donne naissance à une bande Γ 8c doublement dégénérée et une bande Γ 7c distante d’une 

énergie Δ0. La bande de conduction contient donc une bande  Γ 6c qui résulte de l’hybridation 

des orbitales de type s, et les deux bandes  Γ 8c et  Γ 7c. De manière similaire, la bande de 
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valence contient une bande  Γ 8v doublement dégénérée et une bande split-off  Γ 7v distante 

d’une énergie Δ0. [7-11]  

 

I-5 Le réseau réciproque et la zone de Brillouin :  

 

Les fonctions d'ondes électroniques et les énergies correspondantes sont fonction du 

vecteur d'onde de l'électron. Ainsi la structure de bandes d'énergie du semi-conducteur doit 

être représentée dans l'espace réciproque et dans les différentes directions des vecteurs d'onde 

K. Le réseau réciproque associé à la structure de type zinc blende est cubique centré. Sa 

maille élémentaire qui correspond à la première zone de Brillouin à la forme d'un octaèdre 

tronqué par les six faces d'un cube figure I-3.  

 

 

Figure I-3. Première zone de Brillouin de la structure Zinc blende [12-15]. 

 

Elle présente un centre symétrique à l'origine (noté Γ) et des axes de symétrie:  

Les axes <100> à symétrie d'ordre 4(∆)  

Les axes <111> à symétrie d'ordre 6(Λ)  

Les axes <011> à symétrie d'ordre 2(∑)  

 

Les points de rencontre de chacun de ces axes avec les frontières de la zone de 

Brillouin jouent un rôle essentiel dans la théorie des bandes. On les note généralement de la 

manière suivante:  
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Points X de cordonnées (2π/a, 0, 0) sur les axes <100>.  

Points L de cordonnées (π/a, π/a, π/a) sur les axes <111>.  

Points K de cordonnées (0, 3π/2a, 3π/2a) sur les axes <011>.  

 

La forme et le volume de la zone de Brillouin ne dépendent que de la géométrie du 

réseau de Bravais, sans égard à la composition chimique ou au nombre d'atomes dans la 

cellule unitaires. La zone de Brillouin est une cellule unitaire primitive de réseau réciproque 

d'importance fondamentale pour l'étude des propriétés électroniques des cristaux, en 

particulier dans les semi-conducteurs [16,17]. Le tableau I-2 englobe quelques  propriétés 

structurales et électroniques de la classe phosphure III-P semi-conducteurs. 

 

 Tableau I-2. Propriétés structurales et électroniques de la classe phosphure III-P semi-

conducteurs [18]. 

Propriété du matériau 

III-P 

GaP 
 

InP  
 

AlP  
 

Structure Zinc Blende  Zinc Blende  Zinc Blende  

Groupe d’espace F 4 3m  F 4 3m  F 4 3m  

Paramètre de maille a0 à 

300K 
0.5451 nm  0.586 nm  0.54535 nm  

Distance de premier voisin à 

300K 
0.2360 nm  0.254 nm  . . .  

Densité à 300K 4.129 g.cm
-3

  4.81 g.cm
-3

  . . .  

Nature de bande interdite 
indirecte  directe  indirecte  

Energie du gap à 300K 2.262 eV 1.348 eV  2.45 eV  

Energie du gap à 0K 2.350 eV  

(à 0 K) 

1.424 eV 

 (à 1.6 K)  

2.505 eV 

 (à 4 K)  

 

I-6 Structure de bande d’énergie électronique :  

  

       Les bandes d'énergie donnent les états d'énergie possibles pour les électrons en fonction 

de leur vecteur d'onde. On les représente donc dans 1'espace réciproque et pour simplifier, 

dans les directions  de  plus  hautes  symétries  de  la  première  zone  de  Brillouin.  Elles  se  

décomposent  en bandes de valence et bandes de conduction. Ce sont la bande de valence la 

plus basse, la bande  de  conduction  la  plus  haute,  et  la  bande  interdite  qui  les  sépare  
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qui  déterminent principalement les propriétés de transport du semi-conducteur. La structure 

des bandes dans les composés III-V, qui nous intéressent, présente l'allure typique de la figure 

I-4 représentant la structure de bandes du phosphure d'indium. 

 

 

 

Figure I-4. Structure de bandes du phosphure d'indium au centre de la zone de Brillouin.  

 

Les bandes de conduction et de valence sont multiples, mais les propriétés de transport 

électronique dépendent principalement de la structure de la bande de conduction la plus basse 

(BC) et de celle de la bande de valence la plus élevée (BV). Les semi-conducteurs III-V que 

nous utiliserons sont à "transitions directes". Cela signifie que l'énergie minimale 1 de la 

bande de conduction et l'énergie maximale 15 de la bande de valence sont localisées au 

centre de la zone de Brillouin. Ceci a des conséquences importantes du point de vue des 

propriétés électroniques et optiques. La bande de conduction présente par ailleurs une 

courbure généralement très accentuée au voisinage de son minimum . La masse effective des 

http://www.polytech-lille.fr/cours-transistor-effet-champ/hemt/Hemtc1b2.htm#fig7
http://www.polytech-lille.fr/cours-transistor-effet-champ/hemt/Hemtc1b2.htm#fig7
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électrons étant inversement proportionnelle à cette courbure, ceci explique pourquoi, dans les 

semi-conducteurs III-V à bande interdite directe comme GaAs, InP, GaInAs, etc., la masse 

effective des électrons en  est très faible et, par conséquent, la mobilité électronique élevée.  

On note également la présence de deux vallées latérales sur la bande de conduction, en 

bordure de la zone de Brillouin : vallée L dans la direction < 111 > et vallée X dans la 

direction < 100 >. Réparties dans l'espace, il existe quatre vallées de type L équivalentes et 

trois de type X. Ces vallées sont caractérisées par une courbure faible et, par conséquent, par 

des électrons ayant une masse effective élevée et une faible mobilité.  

Tableau I-3 : Propriétés des principaux composés binaires des phosphures III-V à  300 

K.[19-20] 

     m* masse effective des électrons. 

 

 

 

 

 

Composé III-V 
 

Energie du gap 

Eg (eV) 
m

*
/m0 

 
mobilité 

intrinsinque 
µ (cm²/V.s) 

 paramètre de 

maille a(Å) 

Al P 2,45  ---  --- 5,4510 

B P 2,0  ---  --- 4,5380 

Ga P 2,26 0,82 110 5,4512 

In P 1,35 0,077 4600 5,8686 
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Figure I-5. Largeur de bande interdite en fonction du paramètre cristallin pour les S/C III-V. 

 I-7 Les alliages semi-conducteurs :  

Différentes  méthodes  ont  été  appliquées  pour  l'étude  optique  et  électronique  des 

alliages semi-conducteurs (III-V), ceci inclue les méthodes basées sur le modèle des liaisons  

fortes  semi-empiriques  [21],  modèle  semi-empirique  pseudo-potentiel [22] et le modèle 

self-consistant de l'approximation de la densité locale (L.D.A) [23-27], Les alliages semi-

conducteurs sont classés en plusieurs groupes suivant le nombre de constituants [28] : 

 Alliage binaire de la forme A
N
B

8-N
 : on cite ici comme exemple la classe des 

semiconductuers III-V : 

Lorsque les éléments binaires A
N
B

8-N 
et A

N
C

8-N 
sont associés, l'alliage formé peut être soit :  

  - Alliage ternaire anionique : A
N
Bx

8-N
C1-x

8-N
.  

  - Alliage ternaire cationique: Ax
N
B1-x

N
C

8-N
.  

Ces alliages sont caractérisés par la présence du coefficient stœchiométrique x.  
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Cependant, il existe également un autre type d’alliage semi-conducteur : il s'agit des 

matériaux "quaternaires". Ce type d'alliage semi-conducteur fait intervenir quatre composés 

binaires et est caractérisé par la présence de deux coefficients stœchiométriques x et y. Un 

intérêt particulier a été porté récemment aux alliages quaternaires principalement à cause  de  

l'avantage  qu'ils  offrent  de  concevoir  des  dispositifs  avec  les  propriétés  physiques 

souhaitées. Ces alliages peuvent être divisés en deux classes [29] :  

- Les solutions quadratiques : ces alliages ont la forme A1-x
N
Bx

N
Cy

8-N
D1-y

8-N
. 

- Les solutions triangulaires : dans cette classe, deux cas se présentent, les solutions 

purement anioniques A
N
Bx

8-N
Cy

8-N
D1-x-y

8-N
 et les solutions purement cationiques       

Ax
N
By

N
C1-x-y

8-N
D

8-N
.  

Les  alliages  quaternaires  quadratiques  ont  été  les  premiers  et  les  plus  recherchés  

et étudiés,    particulièrement    GaxIn1-xAsyP1-y ,  Ga1-xInxAsySb1-y. Néanmoins,    les    alliages 

triangulaires semblent devenir tous aussi importants. Les  critères  concernant  l'accord  des  

paramètres  de  maille  ainsi  que  l'identité  des structures cristallines des éléments binaires 

parents restent toujours valables dans le cas des alliages quaternaires. 
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II-1  Introduction : 

 

L’électronique classique, qui a envahi notre quotidien, consiste à utilisé des charges 

électriques  pour capter, transmettre et exploiter de l’information.  Dans les semi-conducteurs 

qui étaient la matière première de l’industrie des composants électroniques, des plus simples 

(amplificateurs, filtres,…) aux plus complexes (mémoires, microprocesseurs), on s’intéresse à 

la charge négative des électrons, et à la charge positive de trous. Or ils portent, en plus de leur 

charge, un moment magnétique intrinsèque, le spin. Cette caractéristique n’est pas utilisée en 

électronique classique puisque les porteurs de charge ont un spin quelconque, ce qui donne 

une moyenne nulle sur les courants. D’après le théorème d’Ampère, les électrons, charges 

électriques en mouvement de rotation sur eux-mêmes, possèdent également un moment 

magnétique propre appelé moment de spin ou spin, quantifié selon deux valeurs opposées 

+1/2 (up, vers le haut) et –1/2 (down, vers le bas).  

 

Dans les métaux usuels (cuivre, aluminium, …),  ce  moment  de  spin  ne  joue  aucun  

rôle.  Dans  les  matériaux  magnétiques,  par contre,  le  spin  des  électrons  peut  être  utilisé  

en  plus  de  la  charge  électrique  comme facteur discriminant des porteurs électriques . Il 

donne lieu à des phénomènes physiques nouveaux qui offrent des perspectives intéressantes 

en matière d’intégrabilité, de vitesse de commutation, de consommation  et  de  non-volatilité  

de  l’information. C’est  en  ce  sens  qu’une nouvelle discipline a suscité un vif intérêt dans la 

communauté scientifique dite l’électronique du spin ou bien la spintronique [1-3]. 

 

 

: L’électronique de spin (spintronique)  2-II 

 

L’électronique de spin est une discipline récente née de la rencontre de l’électronique 

et du magnétisme [4]. Elle permet d’améliorer les performances des dispositifs électroniques 

actuels mais surtout d’ouvrir de nouvelles possibilités. Pour l’instant, les recherches dans ce 

domaine ont surtout permis d’améliorer les dispositifs de stockage informatique [5]. Les 

applications de l’électronique de spin nécessitent  des matériaux combinant des  propriétés  

magnétiques  et  des  propriétés  de  transport  électronique. Cette combinaison demande la 

plupart du temps d’associer plusieurs matériaux dans une seule structure ayant les propriétés 

désirées. C’est ainsi que la plupart des dispositifs fonctionnels en électronique de spin, 
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capteurs et mémoires pour l’essentiel reposent sur des hétéro-structures comportant des 

couches minces de métaux ferromagnétiques [6]. Donc le concept général est de placer des 

matériaux ferromagnétiques  sur  le  trajet  des  électrons  et  d’utiliser  l’influence  du  spin  

sur  la mobilité des électrons dans ces matériaux. 

 

Ce domaine de l’électronique à émergé dans les années 1988-1989 (Baibich88-

Binash89) avec la découverte d’un effet résistif dépendant de l’aimantation dans un système 

multicouche : la magnétorésistance géante (GMR) (giant magneto Resistance) [7]. L’intérêt 

pour ce phénomène physique à 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. 

Par exemple, on pourrait développer des dispositifs fondés sur des semi-conducteurs 

magnétiques dilués (DMS).  

 

Les premières études ont portée sur les semi-conducteurs II-VI comme le CdTe ou le 

HgTe dopés par du Mn. L’effort de recherche s’est ensuite orienté sur les matériaux III-V 

suite à l’observation du ferromagnétisme dans le In1−xMnxAs (x ≈ 0, 18) et dans le 

Ga1−xMnxAs (0, 015 ≤ x ≤ 0,07) [8]. Depuis 1996, le Ga1−xMnxAs est le semi-conducteur 

ferromagnétique le plus étudié, son ferromagnétisme ainsi que celui des autres DMS III-V et 

II-VI est en grande partie compris. Beaucoup d’expérience d’injection d’un courant polarisé  

en spin à  partir de Ga1−xMnxAs dans GaAs ont été réalisées avec succès, démontrant l’intérêt 

des DMS pour l’électronique de spin.  

 

  

Les quatre principes de base de la spintronique 3  -II 

 

II-3-1 Le premier principe : Asymétrie de spin des porteurs du courant. 

 

            Dans  un  matériau  non  magnétique,  qu’il  soit  métallique,  isolant  ou  semi-

conducteur, le nombre d’électrons de spin up et de spin down est le même. Dans un matériau 

magnétique, par contre, le nombre d’électrons de spin up et de spin down est différent,  

puisque  c’est  justement  cette  différence  qui  donne  lieu  à  l’apparition  d’un moment 

magnétique macroscopique non nul. Dans les métaux magnétiques usuels (fer, cobalt,  nickel  
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et  leurs  alliages),  les  électrons  responsables  du  magnétisme  sont  les mêmes que les 

électrons mis en jeu dans le transport électrique.  

 

II-3-2 Le deuxième principe : l’approximation de Mott  

   

Dans un métal, le mouvement des électrons est freiné par la diffusion due aux 

impuretés du réseau, aux défauts (dislocations, joints de grain, …) et aux excitations 

collectives  (phonons,  magnons): c’est  l’origine  de  la  résistance  électrique.  En première 

approximation, lors des collisions et autres diffusions subies par les électrons lors du passage 

du courant, la probabilité de diffusion avec retournement du spin est négligeable. En d’autres 

termes, le spin des électrons est, en première approximation, conservé.  On  peut  donc  

considérer  que  les  deux  espèces  électroniques (électrons  de spin up et de spin down) 

conduisent le courant en parallèle [9]. 

 

II-3-3  Le troisième principe : diffusion dépendant du spin.  

 

Par ailleurs, tout phénomène de diffusion nécessitant un état final dans lequel la 

particule peut être diffusée, on comprend tout de suite que dans un métal magnétique, puisque 

le nombre d’électrons (et donc la densité d’états vides) est différent pour les électrons de spin 

up et de spin down, la probabilité de diffusion va être différente selon que  le  spin  des  

électrons  conducteurs  du  courant  est  parallèle  (up)  ou  antiparallèle (down)  par  rapport  

à  l’aimantation  macroscopique  locale.   

 

II-3-4  Le quatrième principe : Accumulation de spin 

 

           Enfin, lorsque le courant est injecté d’un matériau magnétique vers un matériau non 

magnétique, un désaccord apparaît à l’interface puisque le nombre d’électrons de spin up et de 

spin down est différent dans le métal magnétique alors qu’il est identique dans le métal non 

magnétique. Le système doit donc passer d’un état de déséquilibre de  spin  vers  un  état  

d’équilibre  de  spin,  ce  qui  induit  l’apparition  d’une  zone  de transition  dans  laquelle  

l’asymétrie  de  spin  décroît  progressivement.  La  faible probabilité  des  diffusions  avec  

renversement  du  spin,  conduit  à  une  longueur  de transition, appelée longueur de diffusion 

de spin.  
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II-4  La magnétorésistance géante des spins : 

 

II-4-1 La magnétorésistance (MR) : 

 

La base de la magnétorésistance consiste à placer sur le parcours des électrons libres 

de très fines couches ferromagnétiques polarisées, tel le nickel ou le cobalt. La mobilité des 

électrons est alors très différente suivant que l’orientation de leur spin est identique ou 

opposée à celle de l’aimantation de ces couches. 

Les électrons du courant qui ont une orientation de spin contraire à celle du matériau 

traversé vont être pour la plupart diffusés et ressentir une résistance magnétique élevée, tandis 

que les autres vont pouvoir circuler sans difficulté. Plus la polarisation de spin du matériau est 

forte, plus la magnétorésistance de la structure considérée est élevée.  

On peut ainsi avoir des mobilités des électrons du courant vingt fois plus importantes 

suivant l’orientation de leur spin: c’est un peu comme si, sur une autoroute, la circulation se 

faisait sur deux files de voitures (ici les deux canaux indépendants de résistivité différente) 

dont l’une allait 20 fois plus vite que l’autre. La variation d’un champ magnétique extérieur 

qui va moduler la polarisation de spin des couches ferromagnétiques va donc directement 

pouvoir influer sur la résistance du matériau. L’intérêt de la magnétorésistance est de pouvoir 

moduler la résistance dans un matériau suivant l’orientation des spins du matériau en 

question, qui eux varient sous l’effet d’un champ magnétique.  

II-4-2 La magnétorésistance géante (GMR) : 

La magnétorésistance géante est la chute considérable de la résistance électrique d'une 

multicouche magnétique provoquée par un champ magnétique. Elle consiste en un 

empilement alterné de couches de métal ferromagnétique et de métal non magnétique 

d’épaisseur individuelle de l’ordre du nanomètre [10-11]. Lorsque les électrons doivent 

traverser plusieurs matériaux aimantés, leur spin sera aligné ou pas avec les différents champs 

magnétiques, et la résistance électrique qu’ils subiront va changer. Si deux couches 

ferromagnétiques adjacentes sont aimantées dans des sens différents (on parle de 

configuration antiparallèle), alors les électrons ne pourront pas avoir un "bon spin" dans 

aucune des deux couches, et ils seront alternativement faiblement puis fortement diffusés dans 

l’un des matériaux : la résistance résultante sera grande [12]. 
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Si au contraire, les ferromagnétiques sont aimantés dans le même sens (configuration 

parallèle), les électrons ayant la même orientation de spin que l’aimantation passent d’une 

couche à l’autre à travers l’épaisseur non magnétique sans être freinés, et il se crée un fort 

courant. Par exemple si les deux couches sont polarisées par des spins up, alors les électrons 

de même configuration ne verront qu’une très faible résistance électrique, tandis que ceux de 

spin down verront une très grande résistance dans les deux couches [13-14]. 

 

 

 

Figure II.1 : Représentation schématique de la Magnétorésistance Géante. [13-15] 
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Un autre effet semblable à la magnétorésistance géante      , appelé la 

magnétorésistance tunnel      , qui est observé dans des jonctions tunnel 

                                                     .La structure caractéristique, 

associée à ces deux effets, est composée de deux matériaux ferromagnétiques séparés par un 

matériau non magnétique                                                        .                  

 

II.4.3  La magnétorésistance tunnel (TMR)  

   

Un  effet  similaire  à  la  magnétorésistance  géante,  appelé  magnétorésistance  

tunnel (TMR)  a  été  observé  dans  des  systèmes  constitués  de  deux  électrodes  

ferromagnétiques (couche libre et couche piégée) séparées par une fine couche isolante 

(appelée barrière tunnel) dont  l’épaisseur  est  de  l’ordre  du  nanomètre.  La  couche  piégée  

joue  le  rôle  de  couche  de référence,  son  aimantation  étant   figée  soit  par  couplage  

avec   une  couche   fortement antiferromagnétique, soit du  fait de  son caractère  magnétique 

plus dur  (champ coercitif plus élevé).  L’autre  couche  ferromagnétique  conserve  la  

possibilité  de  changer  son  orientation selon  celle  du champ  magnétique  appliqué.  

 

En  1975,  après  les  premières  expériences  de  Tedrow  et  al.  sur  le  transport  

tunnel dépendant  du  spin  [16],  Jullière  [17]  observe  la  magnétorésistance  tunnel  dans  

une  tricouche Fe/GeOx/Co (GeOx; oxyde de germanium amorphe) à basse température.  

L’effet disparaît par application  d’une  faible  tension  ou par élévation  de la  température.  

 

S’inspirant  du  travail  de  ses  prédécesseurs,  Jullière  a  développé  un  modèle  basé  

sur deux  hypothèses pour rendre compte de cette  TMR. La première hypothèse est que  le 

spin de l’électron  est  conservé  lors  du  transport  tunnel.  La  seconde  est  que  la  

probabilité  de transmission  des  électrons  à  travers  la  barrière  est  proportionnelle  à  la  

densité  d’états  au niveau de Fermi dans  l’électrode réceptrice.  Le  nombre d’électrons 

candidats au passage est proportionnel  à  la  densité  d’états  au  niveau  de  Fermi  dans  

l’électrode  émettrice.  Le  courant pour chaque canal de spin est donc proportionnel au 

produit des densités d’états au  niveau de Fermi  des deux  électrodes.    

 

 



 
Chapitre II                                                       La spintronique et les matériaux DMS  

 

 
02 

Les  densités d’états  des  électrons  de  spins  majoritaire  et  minoritaire  (  

      )  sont  représentées  par  des paraboles décalées en énergie. Ce décalage en énergie  

induit ce que Jullière définit comme  la polarisation  P des matériaux  ferromagnétiques : 

 

  
     

     
                             (II-1) 

 

Dans     une    configuration    parallèle    des    aimantations    des    deux     matériaux  

ferromagnétiques,  la  densité  d’état  au  niveau  de  Fermi  des  électrons  de  spin  

majoritaire  est importante  dans  l’électrode  émettrice  F1  et  dans  l’électrode  réceptrice  

F2.  La  résistance correspondante est donc faible r↑ pour ce canal de spin, alors que la densité 

d’état au niveau de Fermi des électrons de spin minoritaire est faible dans les deux électrodes, 

la résistance tunnel R↓  dans  ce  cas  est  importante.  Par  conséquent,  le  courant  est  

principalement  dû  au  canal  de spin  majoritaire.  La  résistance  globale de  la  jonction  

tunnel  magnétique dans  l’état parallèle est donnée  par : 

 

      
     

     
                                  (II-2) 

Dans  la  configuration    d’aimantations  antiparallèles,  la  densité  d’état  au  niveau  

de Fermi des électrons de spin majoritaire ou minoritaire est faible soit dans l’électrode 

émettrice F1  soit  dans  l’électrode  réceptrice  F2.  Les  deux  canaux  conduisent  de  façon  

équivalente  et globalement  plus  faible  que  dans  le  cas  d’aimantations  parallèles.  Par  

conséquent,  les résistances  tunnel  des  électrons  de  spins  majoritaires  R↑  et  spins  

minoritaires  R↓  sont moyennes.  La résistance  totale  de la jonction  tunnel  magnétique  

dans  l’état  antiparallèle  est : 

 

        
     

     
                                (II-3) 

 

La  faible  résistance r↑ rend  R↑↑ plus  faible que  R↑↓. Un changement de 

configuration des aimantations d’un état parallèle vers un état antiparallèle entraine donc un 

changement de courant  électrique  à travers  la barrière  tunnel.    
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Figure II-2  La magnétorésistance tunnel. [16] 

 

La magnétorésistance tunnel est définie comme la variation relative de la résistance du 

système  entre  ses deux  valeurs  extrêmes : 

 

         
       

   
                   (II-4) 

 

Après plusieurs tentatives, ce n’est que vingt ans plus tard, en 1995 que Moodera  et 

al. [18]  ont pu observer  une  TMR conséquente à température ambiante  mesurée sur  une  

jonction de type  CoFe/Al2O3/Co ou NiFe/Al2O3/Co.  La TMR atteinte  est 11.8% à 295 K.    
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II.5   Les semi-conducteurs  magnétiques  dilués  (DMS) : 

 
Les termes de semi-conducteur magnétique dilué (DMS pour Diluted Magnetic 

Semiconductor) ou de semi-conducteur semi magnétique ont été employés a partir des années  

soixante  lorsque  ces  semi-conducteurs  présentaient  une  phase  magnétique (appelée verre 

de spin).  

 Les (DMS)s ont commencé à voir le jour dans les années 70 avec l’introduction 

d’impuretés magnétiques (Mn, Fe, Co) dans une matrice de semiconducteur  à  base  de  II-VI  

non  dopés,  ces  (DMS)s  sont  paramagnétiques  a  faible concentration  en  impuretés  

magnétiques,  et  présentent  des  phases  verre  de  spin  ou antiferromagnétiques à forte 

concentration en raison des interactions de super échange entre les états  d-d.  Ce n’est qu’en  

1997  que par  modulation de dopage de  type  p de puits  quantiques  CdMnTe,  que  le  

ferromagnétisme  induit  par  les  porteurs  a  pu  être obtenu  [19].  Entre  temps  le  premier  

DMS  à  base  de  semiconducteur  III-V  a  pu  être fabriqué en incorporant du Manganèse 

(Mn) dans une matrice InAs [20]. L’InMnAs a montré   des   propriétés   ferromagnétiques   

car   le   Mn   est   un   donneur des électrons   dans   un semi-conducteur III-V ce qui induit le 

ferromagnétisme a travers les trous. L’archétype  de  ces  (DMS)s  est  le  GaMnAs  qui  a  

certainement  été  le  plus  étudié,  le plus demandé dans le marché et qui  détient  le record de 

la plus grande température de Curie avec TC = 173 K [21].   

 

Un semi-conducteur magnétique dilué est un matériau allié à la fois les propriétés  

magnétiques et semi-conductrices. L’idée de ces  matériaux vient de la  volonté  de  maitriser  

les  propriétés  magnétiques  du  matériau,  et  donc  les  propriétés liées aux spins, au travers 

des propriétés semi-conductrices. La dénomination « dilué » provient  du  fait  que  les  

composants  de  la  partie  magnétique  du  matériau  sont  dilués dans la partie semi-

conductrice, et que cette nouvelle structure est résulte essentiellement a partir de la structure 

mère d’un semi-conducteur binaire [22], dans lequel une certaine quantité  d’atomes  du  

semiconducteur  hôte  est  substitué  par  des  atomes  portant  un  moment magnétique.  La  

combinaison  des  propriétés  électroniques  et  optiques  des  semi-conducteurs avec  les  

propriétés  magnétiques  d’un  matériau  ferromagnétique  donne naissance  à  la possibilité  

d’intégrer  dans  un  seul  dispositif  des  fonctionnalités  optiques,  électroniques  et 

magnétiques. C’est  l’une des thématiques en plein essor dans  le domaine de  l’électronique 

de spin. 
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On peut distinguer deux grandes familles de semi-conducteurs magnétiques, la 

première est constituée de matériaux semi-conducteurs dans lesquels on introduit en grande 

quantité des éléments magnétiques (métaux de transitions ou terres rares) de sorte que les 

atomes magnétiques s'ordonnent sur un réseau périodique formant avec les atomes de la 

matrice un réseau cristallin défini et donc une phase parfaitement définie.  

 

Ces matériaux sont parfois appelés (CMS)s (Concentrated Magnetic Semiconductors). 

Bien que certains de ces matériaux présentent des comportements ferromagnétiques et des 

températures de mise en ordre parfois supérieures à la température ambiante, la difficulté à les  

intégrer dans les filières existantes de la microélectronique rend leur intérêt limité.  

 

C'est pour cette raison que l'approche consistant à utiliser des autres types des semi-

conducteurs magnétiques dilués (Diluted Magnetic Semiconductors DMS) semble plus 

prometteuse. L'approche DMS est sensiblement différente de la précédente. Ici, on va encore 

introduire des ions magnétiques (principalement les métaux de transition légers) dans une 

matrice semiconductrice, mais dans des quantités suffisamment faibles pour ne pas modifier 

la structure cristalline de la matrice. Pour cela, on va travailler avec des concentrations de 

quelques dixièmes à quelques pourcents en général.  

 

Des recherches continuent dans ce sens pour avoir un DMS dont  la température 

de Curie soit plus grande que la température ambiante. Nous nous intéressons dans notre 

travail aux semi-conducteurs magnétiques dilués III-V a base de phosphore de type A1-xMTxP, 

(A=B, Al, Ga, In) et MT représente le métal de transition est soit V, Cr, Mn et Fe. 

 

II.6  Les avantages des (DMS)s III-V à base de phosphore :    

 

Ces  matériaux  sont  très présents dans  les recherches sur  l’électronique de spin car  

ils possèdent quelques avantages intrinsèques : grands temps de vie, (jusqu’à 100 ans) des 

porteur polarisés permettant leur transport sur plusieurs centaines de nanomètres ; forte 

efficacité dans la polarisation et l’injection de spins ; localisation des porteurs au sein 

d’hétérostructures dans des puits quantiques ou des boites quantiques. Ajoutons à cela toutes 



 
Chapitre II                                                       La spintronique et les matériaux DMS  

 

 
01 

les possibilités qu’ouvre l’ingénierie  de  bande  sur  ces  matériaux :  ajustement  du  gap,  du  

paramètre  de  maille  et  des contraintes,  en fonction  des besoins.    

Ces matériaux  ont également  quelques  propriétés  magnétiques  intéressantes :   

-    L’existence,  au-delà  de la température  ambiante  d’une  phase ferromagnétique.  

-    L’importance de leur facteur de Landé, qui quantifie le couplage entre les propriétés de 

spin  et  le  champ  magnétique  extérieur,  assure  un  Splitting  Zeeman  conséquent.  Les 

propriétés  dépendantes  du  spin,  telles  que  la  rotation  de  Faraday  géante  sont  ainsi 

amplifiées et  un champ  magnétique assez  faible peut suffire pour polariser totalement les  

porteurs  au niveau  de Fermi. 

-    Possédant des températures de curie plus élevés que les semiconduteurs III-V à base de 

nitrure. 

 
II-7  Interactions magnétiques dans les semi-conducteurs magnétiques dilués (DMS)s 

 

II-7-1  L’interaction d’échange sp-d : 

 

Les propriétés intéressantes des (DMS)s viennent de la présence de deux systèmes de 

spin différents. D’une part un système de spin 1/2 lié aux porteurs de charge du semi-

conducteur. D’autre part un système de spin 5/2 lié aux ions Mn. Ces 2 systèmes de spin se 

couplent par l’interaction d’échange sp-d. Dans l’Hamiltonien qui décrit le comportement des 

électrons dans le semi-conducteur il faut donc ajouter un terme qui décrit cette interaction. On 

écrit, d’après Bastard et Kossut [23], ce terme sous la forme d’un Hamiltonien d’Heisenberg : 

 

  .1) III (.................................................. 
JR

iiech sSrRJH

 
Où      est  le  spin  des  ions des métaux de transition                        ,     est  

le  spin des porteurs délocalisés               ) et   est l’interaction d’échange  entre les 

porteurs délocalisés et les électrons du   . En utilisant l’approximation du champ 

moléculaire on peut remplacer l’opérateur de spin    par sa moyenne thermodynamique   

   .                   

Les ions des      étant répartis aléatoirement, l’ordre cristallographique de la 

structure zinc-blende est brisé. En utilisant l’approximation du cristal virtuel qui consiste à 

(II.5) 
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remplacer la somme sur les sites des     par  une  moyenne  sur  tous  les  sites  cations  

multipliée  par  la  concentration  de         , l’hamiltonien peut s’écrire sous la forme:   

  .2) III (.................................................. 
R

ech sSrRJH 

 

L’interaction  entre  les  porteurs  de  la  bande  de  conduction  ou  

                                         et les électrons d’orbitales (d) localisés s’écrit par 

l’Hamiltonien d’échange : 

 

.3) III (............................................................0 sSxNHech  

.4) III (............................................................0 sSxNHech  

Où       est la concentration d’ion magnétique,     et   sont les composantes 

parallèles au champ magnétique des spins des porteurs localisés et délocalisés. Les constantes 

d’échange     et    , notées   et   sont respectivement positives (interaction 

ferromagnétique) et négatives (interaction antiferromagnétique).   est généralement plus 

élevée (en valeur absolue) que  . 

 

 
II-7-2  Double échange : 

 

Jonker et van Santen [24, 25] ont observé, dans les manganites substitués,                  

La1-xDxMnO3, où D est un cation alcalino-terreux divalent, une forte corrélation entre le 

caractère métallique et ferromagnétique de certains de ces composés. Pour expliquer ceci, 

Zener [26], a proposé un mécanisme, appelé de le double échange, dans lequel il fait 

intervenir les ions oxygène pour assurer le transport des électrons entre les cations manganèse 

de charges +3 et +4, qui sont séparés par une distance trop grande et, pour lesquels, l'échange 

direct (cation-cation) est nul. La configuration du système (Figure II-3), avant et après le 

transfert électronique, peut être décrite par les fonctions d'onde dégénérées ψ1: Mn
+3 

O
-2 

Mn
+4

 

et ψ2: Mn
+4 

O
-2 

Mn
+3

. En raison de leur dégénérescence, ces fonctions peuvent être combinées 

pour obtenir deux autres fonctions d'onde, plus exactes: ψ+ = ψ1 + ψ2 et ψ- = ψ1 – ψ2.  

 

(II.6) 

(II.7) 

(II.8) 
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L'énergie du système sera minimale lorsque l'orientation des spins des cations de 

manganèse voisins sera parallèle, conduisant ainsi à des interactions ferromagnétiques et, en 

même temps, à une délocalisation des électrons 

 
 

 
 

Figure II-3 : Double échange. Cas de deux ions Mn
+4

 et Mn
+3

. 

          Mn
+3

:[Ar]4s
0
 3d

4
 et Mn

+4
 :[Ar]4s

0
 3d

3
   

 
 
II-7-3  Super échange : 

 

Le super-échange est un processus où les deux ions magnétiques dans les semi-

conducteurs ferromagnétiques de  type p sont corrélés via une interaction d’échange cinétique  

entre ces ions et la bande de valence. Dans  beaucoup  d’oxydes  de  métaux  de  transition  

    ,  ou  des  matériaux  proches,  les interactions magnétiques entre les ions des      sont 

régulées par un anion intermédiaire 

 

II-7-4  Le couplage RKKY (Ruderman- Kittel-Kasuya-Yoshida) : 

 

Le mécanisme RKKY a été introduit pour expliquer le ferromagnétisme dans les terres 

rares, et l’étude détaillée de Yoshida sur les différentes interactions [27]. En effet, dans ces 

matériaux, l’orbitale atomique non complètement pleine qui porte le moment magnétique est 

une orbitale profonde, et ainsi le modèle de ferromagnétisme pour les métaux de transition ne 

peut s’appliquer. L’interaction RKKY est une interaction d’échange indirecte très forte entre 

les moments localisés portés par les orbitales 4f des terres rares, réalisée par l’intermédiaire 

des électrons de conduction. Dans ce modèle, le signe du couplage J dépend de la distance 

entre deux ions magnétiques, alternativement ferromagnétique et antiferromagnétique (figure 

I.2).  
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Ce modèle a ensuite été appliqué pour expliquer le couplage ferromagnétique/ 

antiferromagnétique entre deux couches minces d’un métal ferromagnétique séparées par une 

couche mince d’un métal non-magnétique donnant lieu à un couplage ferromagnétique ou 

antiferromagnétique entre les deux couches selon l’épaisseur de la couche non-

magnétique.[28] 

 
Figure II.4 : Représentation schématique de l'interaction d'échange indirect 

RKKY isotrope. (+) et (-) représentent la polarisation des électrons 

de conduction en fonction de l'éloignement d de l'ion magnétique 

situé en site n0. ↑et↓repr sentent l'orientation des moments magn tiques. [28] 

 

II-8  Définition d’un matériau demi-métallique : 

 

Dans les années 1980 de Groot et al [29] sont les premiers qui on postulé l'existence de 

ce nouveau type de matériau, un demi-métal. Par définition, de tels matériaux ont le niveau de 

Fermi à l'intérieur de l'intervalle d'énergie de la densité d’états pour une orientation de spin 

mais possèdent caractère métallique pour l'autre orientation de spin, cella signifie que une  

polarisation ente les spins se produise au niveau de fermi. Cette polarisation     peut être 

définie comme suit:  

 

  
             

             
                              (II.9) 

 
  

Depuis son introduction par de Groot et ses collègues, la notion de demi-métallique 

ferromagnétisme a suscité un grand intérêt. La demi-métallique ferromagnétisme idéale n'ont 
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qu'une seule direction de spin pour la conduction: la structure de bande à spin polarisé 

présente un comportement métallique pour un canal de spin, tandis que l'autre présente un gap 

au niveau de Fermi. En raison du gap pour un sens de spin, théoriquement la densité d'états à 

une polarisation en spin égale a 100 % au niveau de Fermi. Ce gap est observé pour la densité 

d'états dans une direction des spins au niveau de Fermi, par exemple les spins majoritaires, de 

sorte que          , mais dans l’autre direction des spins minoritaires          (figure 

II.5). Cella provoque également une polarisation en spin égale à 100%. 

 

 
 

Figure II.5 : Sch ma d’un mat riau demi-métallique ferromagnétique. 
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Les  méthodes  de calcul utilisées  sont  des  techniques  qui  permettent  de  

déterminer  la  structure électronique d’une association de particules élémentaires, les ions et 

les électrons  en interaction . De  nombreux  théoriciens  ont  contribué  à  l’essor  de  ces  

méthodes  de  calcul,  il  y  a  eu parallèlement  le  développement  de  l’informatique  qui  a  

permis  de  faire  de  la  simulation numérique avec comme point de départ  l’équation de 

Schrödinger. Les solutions de cette équation reposent sur certain nombre d’approximations. 

 

III-1. Les approximations de base : 

 

III-1.1. Hamiltonien exact du cristal: [1, 2]  

 

On considère un système en mécanique quantique possédant plusieurs particules en 

interaction                        , l’hamiltonien total ( TĤ ) associé à ce système, est 

la somme de l’opérateur énergie cinétique total TT̂ , et de l’opérateur décrivant l’ensemble des 

interactions coulombiennes TV̂  :  

 

TTT VTH ˆˆˆ                                             (III.1) 

 

L’opérateur hamiltonien non relativiste total, peut s’exprimer plus précisément selon 

l’expression : 

 nneeenenT VVVTTH   ˆˆˆˆˆˆ
                     (III.2) 

Dans laquelle les termes nneeenen VVVTT 
ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ

 correspondent respectivement aux 

termes suivants, exprimés en unités S.I : 





i n

iR
n

M
T

22

2
ˆ


 : Énergie cinétique des N  noyaux de masse nM  
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ˆ


 : Énergie cinétique des M  électrons de masse em  
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III-1.2. Approximation de Born-Oppenheimer :  

 

Les diverses méthodes de calcul de la structure de bandes électroniques des matériaux 

à l’état solide mises au point au cours des dernières décennies reposent sur un certain nombre 

d’approximations. Suivant Born et Oppenheimer [3], on commence par négliger le 

mouvement des noyaux par rapport à celui des électrons, ceci est dû au rapport

1800/ nn mM , cette observation offre la possibilité de découpler les mouvements 

nucléaires et électroniques. Dans ce cas, la fonction d’onde totale du système ),( rRR


  

peut, être écrite comme le produit d’une fonction d’onde décrivant les noyaux )(R


 , et 

d’une autre fonction d’onde décrivant les électrons )(rR


 [4].   

 

)()(),( rRrR RR


                                          (III.4) 

 

Dans le cadre de cette approximation nous pouvons alors considérer les électrons qui 

seront traités de façon adiabatique [3]. Le traitement adiabatique consiste à négliger les termes 

couplés )( ji  qui proviennent de l’opérateur cinétique des noyaux agissant sur la  fonction 

d’onde électronique )(rR


 , et l’énergie potentielle noyaux-noyaux devient alors une 

(III.3) 
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constante qu’on peut choisir comme une nouvelle référence des énergies. Les conséquences 

de cette double simplification peuvent mesurer l’évolution des termes contenus dans 

l’hamiltonien total du système (équation III.2 et III.3) et le nouvel hamiltonien issu de 

l’approximation de Born-Oppenheimer (équation III.5 et III .6) [2, 5, 6].     

 

eeeneT VVTH   ˆˆˆˆ
                                      (III.5) 
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              (III.6) 

 

III-1.3. Approximation de Hartree :   

 

Cette approximation est due à                 en 1928 [7,8], qui consiste à 

supposer que chaque électron du système poly-électronique peut être décrit par sa propre 

fonction d’onde. Il en ressort que chaque électron est soumis à un potentiel global, issu du 

potentiel de confinement, d’une part et des autres électrons, d’autre part. La fonction d’onde 

globale ),.....,,( 21 Nrrr


 est  ainsi décomposée en un produit de fonctions d’onde 

élémentaires décrivant l’état d’un électron particulier [9] : 

 

)()......()(),.....,,( 221121 NNN rrrrrr


                      (III.7) 

 

Dans cette approximation, les électrons sont considérés comme étant indépendants, 

chacun d’eux se meut dans le champ moyen créé par les autres électrons et par les noyaux. 

 

L’équation de Schrödinger relative à une particule, appelée équation de Hartree [10], 

s’écrit sous la forme :  

 

     iiii EH  ˆ                                                     (III.8) 

où :              )()(
2

1ˆ rVrVH iextii


                   (III.9) 
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)(rVext


 représente à la fois le potentiel dû aux interactions noyaux-noyaux et celles des 

autres électrons-noyaux dans le système, )(rVi


est le potentiel de Hartree pour le 

èmei

électron qui remplace l’interaction électrostatique électrons-électrons avec tous les autres 

électrons [11]. Ce potentiel est calculé en supposant qu’il existe une densité des électrons j
~

associée à chaque électron. Cette densité n’est autre que la probabilité de présence de 

l’électron. 

 

rr

r
rdrV i

i



  


 )(~

)( 3 
                                    (III.10) 

 

La densité d’électrons )(~ ri


 dans l’équation (III.10) est donnée par : 
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j
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ji rr

0
0

2

)()(~ 


                              (III.11) 

Somme étendue aux eN  états mono-électroniques occupés. 

 

En  substituant  les  équations (III.9),  (III.10) et  (III.11) dans (III.8), s’obtient 

l’équation de Hartree pour un système mono-électronique: 

 

)()(
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3 rEr
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rdrrV iii
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iexti
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            (III.12) 

Le potentiel de Hartree )(rVi


, donné par la relation (III.10), qui en détermine les 

fonctions d’onde mono-électroniques )(ri


 est exprimé en terme de ces mêmes fonctions 

d’onde selon l’équation de (III.11). C’est la raison pour laquelle cette approche est appelée 

approximation du champ auto-cohérent  [9]. 
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Pour trouver une solution auto-cohérente avec la formulation de Hartree, et si le 

nombre d’états mono-électroniques occupés eN mis en jeu est très grand, la densité mono-

électronique )(~ ri


 est supposée égale à la densité électronique totale )(~ r


 . 
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ji rrr
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2
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                         (III.13) 

 

III-1.4. Approximation de Hartree-Fock : 

 

En 1930 Fock [12] a montré que les solutions de l’hamiltonien de l’expression (III.9) 

sont contradictoires avec le principe d’exclusion de  Pauli, car les fonctions correspondantes 

ne sont pas antisymétriques par l’échange de deux électrons quelconques. L’anti-

symétrisation de la fonction d’onde électronique s’écrit, en permutant deux électrons par 

exemple :   

 

),....,,....,,....,,(),....,,....,,....,,( 2121 NeijNeji rrrrrrrrrr


              (III.14) 

 

Une telle description obéit donc au principe d’exclusion de Pauli qui impose à deux 

électrons de mêmes nombres quantiques de ne pouvoir occuper simultanément le même état 

quantique. Or, dans la formulation de Hartree de la fonction d’onde, cela n’est pas le cas, car 

l’électron i occupe précisément l’état i .  

 

Hartree et Fock [13] ont généralisé ce concept en montrant que le Principe de Pauli est 

respecté si l’on écrit la fonction d’onde sous la forme d’un déterminant, appelée  

                          [14]. 
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      (III.15) 

où 


représente le spin. 
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La fonction   donnée par l’équation (III.15) conduit aux équations de Hartree-Fock 

pour un système à une particule [15] :  
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    (III.16) 

 

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

comporte un grand nombre d’électrons. Les interactions électrons-électrons produisent des 

termes d’énergie supplémentaires en plus de ceux de l’approximation de Hartree-Fock (AHF), 

qui sont appelés termes d’énergie de corrélation selon Wigner [16]. 

 

III-2. Présentations de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) : 

 

III-2.1. Introduction : 

 

Une autre manière de formuler et de résoudre le problème de la structure électronique 

du solide est d’utiliser la théorie de fonctionnelle de la densité DFT (Density Functional 

Theory) de Hohenberg et Kohn [17] qui consiste à écrire l’énergie totale du système des 

électrons en interactions comme une fonctionnelle de la densité électronique. La DFT est 

définit comme une théorie exacte permettant de déterminer l'état fondamental d'un  système à 

N électrons [18]. 

 

La détermination des propriétés électroniques d'un système à N  électrons revient en 

principe à la détermination de la fonction d’onde ),.......,,( 21 Nrrr , où ir  représente la 

position de chaque électron i . La fonction d'onde ),.......,,( 21 Nrrr est solution de 

l'équation de Schrödinger électronique : 

                                         E                                  (III.17) 
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Où l'hamiltonien H du système d’électrons (de masse em  et charge e ) en interaction dans un 

potentiel externe )(rVext , les noyaux étant considérés comme fixes, est la somme de trois 

termes : 
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Dans l'équation (III.18), T  désigne l'énergie cinétique du système et eeV , le potentiel 

d'interaction entre les électrons. Le potentiel externe, )(rVext  est dans le cas présent le 

potentiel d'interaction coulombienne entre les électrons et les noyaux repérés par un indice  : 
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La résolution de l'équation (III.17) devient très vite complexe en raison du terme d'interaction 

entre les électrons eeV . La DFT constitue donc, en quelque sorte, une alternative à ce problème. 

 

III-2.2. Théorèmes de Hohenberg et Kohn 

 

La DFT repose sur le double théorème de Hohenberg et Kohn (1964) [17], qui 

s'applique à tout système de N électrons interagissant dans un potentiel externe )(rVext  et 

dont l'état fondamental (appelé GS pour ground-state) est non dégénéré. 

 

Théorème1:  

 

La densité électronique  r  du système dans son état fondamental non dégénéré, 

 

      NNGSNGS drdrdrdrrrrrrrrrNr ..,....,,,....,, 321321

*

321

*        (III.19) 



 
 Méthodes de calcul                                                                                 II  Chapitre I 
 

 
34 

 

détermine de manière unique le potentiel externe )(rVext . 

Dans le terme « unique » nous devons comprendre « unique à une constante additive 

près ». En effet, la fonction d'onde GS du système (La fonction d'onde GS du système doit 

être normalisée dans III.19), et par conséquent la densité de charge, n’est pas modifiée si une 

constante est ajoutée au potentiel externe [19]. 

 

D'après ce théorème, la variable de base du problème n'est plus nécessairement la 

fonction d'onde, elle est désormais la densité électronique. Ceci conduit à la formulation du 

second théorème de Hohenberg et Kohn. 

 

Théorème 2 :  

 

Le second théorème de Hohenberg et Kohn [20, 21] découle du premier théorème est 

reconsidère le principe variationnel d’énergie en fonction de la densité électronique. Il 

suppose l’existence d’une fonctionnelle universelle de la densité,  F , indépendante du 

potentiel externe )(rVext , qui s'écrit : 

 

           VeeTVeeTF GSGS                           (III.20) 

 

Où  T  et  Vee  sont respectivement les fonctionnelles de la densité relatives à 

l'énergie cinétique et à l'interaction électron-électron. 

L'énergie totale du système est donc une fonctionnelle de la densité, qui s'écrit : 

 

    )()( rrVdrFEE ext                                 (III.21) 

et dont les propriétés sont : 

a) La valeur minimale de ][E , où )(r est normalisée par Nrdr  )( , est obtenue 

pour la densité électronique de l'état fondamental (Eq III.19). En d'autres termes, la vraie 

densité électronique de l'état fondamental est celle qui minimise ][F [17, 22]. 
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b) La valeur minimale de la fonctionnelle ainsi obtenue est l'énergie totale de l'état 

fondamental du système. 

 

Par ces théorèmes, Hohenberg et Kohn déplacent le problème de la résolution de  

l'équation  de  Schrödinger  multiélectronique (III.17). La DFT suppose que, si l'on connaît la 

forme de la fonctionnelle, il est relativement facile de déterminer l'énergie de l'état 

fondamental dans un potentiel externe donne. Tout le problème réside donc maintenant dans               

la formulation de cette fonctionnelle ][F .  

 

III-2.3. L'idée de Kohn et Sham : 

  

En s'appuyant sur le fait que les théorèmes de Hohenberg et Kohn sont valides quel que 

soit le système, Kohn et Sham ont eu l'idée, en 1965 [23], de considérer un système fictif de 

N  électrons indépendants ( 0eeV ), dont l'état fondamental est le déterminant de Slater 

formé par les N  orbitales i  des électrons, et dont la densité électronique est la même que 

celle du vrai système d'électrons en interaction.   

La densité électronique s'exprime alors en fonction des orbitales i : 





N

i

i rr
1

2
)()(                                       (III.22) 

L'intérêt de l'introduction de ce système fictif est que l'on peut désormais exprimer la 

fonctionnelle de l'énergie cinétique en fonction des orbitales i : 
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                      (III.23) 

 

( L'indice s fait référence à single particule) 

 

A partir de la densité (III.22), on peut définir la fonctionnelle relative à l'énergie 

coulombienne (ou énergie de Hartree). 
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                             (III.24) 

Le lien avec le système en interaction se fait en définissant une énergie d'échange et de 

corrélation par 

 

][][][][][  HeeSxc EVTTE                  (III.25) 

 

On notera que cette énergie d'échange et corrélation (III.25) contient la partie de 

l'énergie cinétique du système d'électrons en interaction, que l'on avait négligé en considérant 

le système fictif d'électrons indépendants. 

Avec cette définition de l'énergie d'échange et corrélation, le théorème de Hohenberg et Kohn 

exprime que l'énergie de l'état fondamental est obtenue en minimisant la fonctionnelle : 

 

drrVrEETE ext

xcHS )()(][][][][                 (III.26) 

Où la densité électronique est définie par l'expression (III.22). 

 

III-2.4. Equations de Kohn et Sham : 

 

Pour mener à bien le calcul de la minimisation de l'énergie totale, telle qu'elle est définie 

dans la relation (III.26), Kohn et Sham ont appliqué le principe varriationnel, non pas par 

rapport à )(r , mais par rapport aux orbitales [24]. Pourtant, les orbitales ne peuvent pas 

varier arbitrairement car elles doivent être orthonormales (car sinon la densité et l'énergie 

cinétique n'auraient pas la même forme). Il faut donc contraindre  

 

ijji drrr   )()(*
                                          (III.27) 

On définit alors la fonctionnelle 

 

 
ij

jiij drrrE ,)()(][ *   
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Où les coefficients ij sont des multiplicateurs de Lagrange. Le minimum de )(E avec les 

contraintes (Eq. III.27) est ensuite donné par la solution :  
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Avec :  
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                    (III.29) 

 

Comme le potentiel )(rV eff
, appelé aussi potentiel de Kohn-Sham, est réel (c'est la dérivée 

fonctionnelle d'une énergie par une densité, qui sont tous deux réels), le hamiltonien  effectif  

de  l'équation  (III.28)  est  hermétique.  Donc la matrice ij est hermétique et on peut la 

diagonaliser. C'est ainsi que l'on obtient les fameuses équations de Kohn-Sham [25]: 
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                                    (III.30) 

 

Dans les codes de calcul de structures électroniques reposant sur la DFT, la 

minimisation de l’énergie totale du système se fait donc en résolvant de façon autocohérente 

les équations de Kohn-Sham (Eq. III.30). Ce sont des équations de type Schrödinger, dont les 

solutions sont des orbitales monoélectroniques. Après résolution des équations (III.30), 

l'énergie totale du système dans son état fondamental est donnée par : 
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Le potentiel exprimé dans l'équation (III.29) qui apparaît sous la forme : 

 

)(

][
)(

r

E
rV xc

xc



                                       (III.31) 

 

)(rVxc : est le potentiel d'échange et de corrélation 

 

III-2.5. Approximation de la densité locale (LDA) : 

 

L'approximation de la densité locale (connue sous le nom de LDA) permet de 

transformer la DFT, théorie à N corps exacte et inutile, en une théorie approchée mais très 

utile (et très utilisée). La LDA est l'approximation la plus simple pour exprimer l'énergie 

d'échange et de corrélation ][xcE  [9] (III.25 et  III.29) : 

 

                       ,)()(][ drrE xc

LDA

xc                                   (III.32) 

 

Où ),( xc  désigne l'énergie d'échange et de corrélation pour une particule d'un gaz 

homogène d'électrons, de densité  . Le potentiel d'échange et de corrélation correspondant 

(III.31) devient : 
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Les équations de Kohn-Sham s'écrivent alors : 
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              (III.33) 

 

La résolution autocohérente des équations (III.33) est souvent connue dans la littérature sous 

le nom de méthode LDA. 
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La fonction  )( xc peut être séparée en un terme d'échange et un terme de corrélation : 

 

         )()()(  cxxc   

 

La contribution d'échange est connue, elle est donnée par la fonctionnelle d'énergie d'échange 

de Dirac [22]: 

3/1
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4

3
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 rxc 


                               (III.34) 

 

Des valeurs précises de )(c sont disponibles par les calculs de Monte-Carlo 

quantique de Ceperley et Alder (1980) [26]. Ces valeurs ont été interpolées pour avoir une 

forme analytique, de )(c  [22]. Il existe ainsi différentes paramétrisations numériques ou 

analytiques, de )(c . L'une d'elles est plus connue des utilisateurs de programmes de 

diffusion multiple, il s'agit de la fonctionnelle d'échange et de corrélation de Hedin et 

Lundqvist (1971) [27]. 

 

Utiliser l'approximation de la densité locale (III.32) pour une molécule ou un solide 

revient à supposer que l'on peut obtenir l'énergie d'échange et de corrélation pour un système 

inhomogène en appliquant les résultats d'un gaz homogène d'électrons à des portions 

infinitésimales de la distribution électronique inhomogène, ayant chacune drc )(  

électrons, puis étendue sur tout l'espace les contributions individuelles drrc )()(  . On 

peut appliquer la LDA à des systèmes dont la densité électronique ne varie pas trop mais, en 

réalité, il est difficile de justifier formellement son utilisation pour des systèmes très 

inhomogènes, telles que les molécules. L'impact de la LDA en physique des solides est resté 

limité jusqu'à la fin des années 1970, quand les travaux de Zunger et Freeman (1977) [28, 29] 

et ceux de Moruzzi et al. (1978) [30] ont montré la faisabilité de cette approche dans la 

détermination des propriétés des solides et ce avec une bonne précision. 
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N.B : Bien avant la méthode LDA, Slater (1951) [31] proposa la méthode X comme une 

simplification de la méthode Hartree-Fock, en invoquant le modèle du gaz homogène 

d'électrons. Cette simplification aboutit à l'équation suivante : 
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      (III.35) 

 

avec le potentiel local X  

3/1
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3
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 rrVx 


                                (III.36) 

 

Dans l'expression (III.36),   désigne un paramètre initialement égal à 1, qui par la 

suite, a été évalué de façon autocohérente pour tous les atomes neutres (Schwarz, 1972 [32]). 

Kohn et Sham ont réalisé que l'équation X était équivalente à leur approximation de la 

densité locale, si la corrélation était ignorée et si 3/2 . La méthode X  peut donc être 

vue comme un formalisme de fonctionnelle de la densité, qui néglige la corrélation et qui 

utilise l'expression suivante pour l'énergie d'échange : 
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                           (III.37) 

La dérivée fonctionnelle de (III.37) donne le potentiel de l'équation (III.36). 

 

III-2.6. Approximation du gradient généralisé (GGA) : 

 

Pour aller au-delà de la LDA, on peut considérer un terme d'échange et de corrélation 

prenant en compte le gradient de la densité en r . C'est ce qu'on appelle l'approximation du 

gradient généralisé (Generalized Gradient Approximation ou GGA) [10]. La fonctionnelle 

d'échange et de corrélation s'exprime alors à partir d'une fonction xcf qui dépend de la densité 

en r , et du gradient de la densité en r : 
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 )(),()(][ rrfrE xx

GGA

xc                             (III.38) 

 

A nouveau, comme pour la LDA, il existe différentes paramétrisations de la GGA 

[21,9]. Il faut cependant noter que l'approximation GGA ne mène pas obligatoirement à de 

meilleurs résultats que la LDA, tout dépend de la propriété que l'on calcule et du système que 

l'on traite. 

 

III-3. Procédure d’auto-cohérence du calcul du potentiel : 

 

Le calcul d'un potentiel auto-cohérent, ou d'une densité électronique auto-cohérente, 

consiste en fait à résoudre les équations de Kohn et Sham de façon auto-cohérente (Self 

consistent field « SCF ») [23]. La procédure habituelle est décrite sur le schéma de la figure 

(III.1).  

 

Le point de départ du calcul est une structure cristalline, ou plus généralement des 

positions atomiques dans une cellule donnée (on peut donc traiter une structure désordonnée 

si l'on a des positions atomiques). Pour chaque type d'atome du système étudié, on calcule une 

densité de charge par un calcul atomique. Ensuite, compte tenu de la position des atomes dans 

le système, on superpose les densités de charge atomiques, ce qui conduit à une densité du 

cristal qu'on appelle in , qui devient le point de départ du cycle d'auto-cohérence. 
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Figure III-1: schéma général de la procédure d’autocohérence du calcul 

                      de la densité de charge de l’état fondamental du système. 
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Le cycle d'autocohérence se déroule alors comme suit. A partir de in , on calcule un 

potentiel en résolvant numériquement l'équation de Poisson. Ce potentiel est ensuite utilisé 

dans les équations de Kohn-Sham (III.30), que l'on résout par une technique de 

diagonalisation de système d'équations aux valeurs propres. Les vecteurs propres ainsi 

obtenus sont les fameuses orbitales i  de Kohn et Sham, à partir desquelles on détermine une 

nouvelle densité électronique out  (III.22). On compare ensuite out  à in .  Si elles sont 

différentes (ce qui est a priori le cas à l'issue de la première itération), on détermine un 

nouveau in en mélangeant in et out  et on recommence le cycle. Le moyen le plus simple 

d'effectuer ce mélange est de calculer  

 

,)1(1 n

out

n

in

n

in  
 

 

Où l'exposant fait référence au numéro de l'itération et où   est un paramètre de 

mélange, qui doit être suffisamment petit pour atteindre la convergence. La procédure a de 

fait convergé quand out  est égal à in . La densité de charge ainsi obtenue correspond au 

minimum de l'énergie totale du système. 

NB: Lorsqu'on dit que le potentiel n'est pas auto-cohérent, cela signifie que l'on s'arrête à la 

première itération. 
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III-4. La méthode des ondes planes augmentées linéarisées          : 

 

La méthode LAPW                                 , développée par Andersen 

[33], est fondamentalement une amélioration de la méthode dite des ondes planes 

augmentées       élaborée par Slater [34,35].  

 

Une nouvelle technique pour résoudre l’équation de Poisson [36]   à été ajoutée à la 

méthode LAPW pour que nous puissions traiter l’absorption moléculaire sur les surfaces. 

Ainsi la méthode LAPW, qui assure la continuité du potentiel à la surface de la sphère 

                   , développe le potentiel sous la forme suivante: 

 

     (III.01)
'

int')()(

)( 













sphèreladeextérieurlàeV

sphèreladeérieurlàrYrV

rV
iKr

K

K

m

m
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Ce qui est à l’origine du nom de la méthode                                 ). 

 

Ainsi, avant de décrire la méthode FP-LAPW, nous rappellerons les bases de la 

méthode APW. 

 

III-4-1. La méthode des ondes planes augmentées       : 

 

Slater expose la méthode APW                        dans son article [34]. Au 

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

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

rayon R . Entre les atomes le potentiel et les fonctions d’onde peuvent être considérés 

comme étant lisses. En conséquence, les fonctions d’onde du cristal sont développées dans 

des bases différentes selon la région considérée: Solutions radiales de l’équation de 

Schrödinger à l’intérieur de la sphère      et ondes planes dans la région interstitielle 

(Figure III .2). 

 

 

             (III.39) 
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     Figure III.2 : Potentiel                

 

 

Alors la fonction d’onde )(r est de la forme : 
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Où R représente le rayon de la sphère     ,  le volume de la maille, GC  et mA les 

coefficients du développement en harmoniques sphériques m .  

 

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

partie radiale qui s’écrit sous la forme : 

 

)III.3......(....................0)()(
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                          (III. 40) 

                          (III. 41) 
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)(rV  représente le potentiel Muffin-Tin et E l’énergie de linéarisation. Les fonctions 

radiales définies par (III .3) sont orthogonales à tout état propre du cœur. Cette orthogonalité 

disparaît en limite de sphère [33] comme le montre l'équation de Schrödinger suivante : 

 

2

2

2

12

1

2

22112 )(
dr

rUd
U

dr

rUd
UUrUEE                      (III.42) 

 

Où 1U et 2U  sont des solutions radiales pour les énergies 1E et 2E . Le  recouvrement  

étant  construit  en  utilisant l’équation  (III.4) et en l’intégrant par parties.  

 

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

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

fonctions radiales, elles sont des solutions dans le cas d’un potentiel sphérique, lorsque E
 

est une valeur propre. 

 

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

centrées, et de moins en moins satisfaisante avec la diminution de symétrie du matériau. 

 

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

coefficients mA doivent être développés en fonction des coefficients GC des ondes planes 

existantes dans les régions interstitielles. Ainsi, après quelques calculs algébriques, nous 

trouvons que : 

 

  )(
)(

4
*

2/1
GKRgKjC

RU

i
A m

G

Gm 


  





 




   (III.43) 

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

partir de ceux des ondes planes GC . Les paramètres d'énergie E  sont appelés les 

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

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

des ondes planes augmentées      . 
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Les fonctions APW sont des solutions de l'équation de Schrödinger dans les sphères, 

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

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

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

séculaire comme une fonction de l’énergie. 

 

La méthode APW, ainsi construite, présente quelques difficultés liées à la fonction 

)( RU  qui apparaît au dénominateur de (III.5). En effet, suivant la valeur du paramètre E

la valeur de )( RU  peut devenir nulle à la surface de la sphère MT, entraînant une 

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

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

proposées par Koelling [37] et par Andersen [33]. La modification consiste à représenter la 

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

radiales )(rU et de leurs dérivées par rapport à l’énergie )(rU


, donnant ainsi naissance à 

la méthode FP-LAPW. 

 

III-4-2. Principe de la méthode           : [38] 

 

Dans la méthode FP-LAPW [39, 40, 41], les fonctions de base dans les sphères MT

sont des combinaisons linéaires des fonctions radiales )()( rrU m   et de leurs dérivées 

)()( rrU m
  par rapport à l’énergie. Les fonctions U  sont définies comme dans la 

méthode APW (III .3) et la fonction )()( rrU m
   doit satisfaire la condition suivante : 
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Dans le cas non relativiste, ces fonctions radiales U  et 
U  assurent, à la surface de 

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

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

 

 
)III.7........(....................
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où les coefficients mB correspondent à la fonction 
U  et sont de même nature que les 

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

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

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

E , une combinaison linéaire reproduira la fonction radiale mieux que les fonctions APW. Par 

conséquent, la fonction U  peut être développée en fonction de sa dérivée 
U  et de 

l’énergie E . 

 

  )08II.(..........)(0),()(),(),( 2


 EErEUEErEUrEU   

 

Où  2)(0 EE   représente l’erreur quadratique énergétique. 

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

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

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

méthode FP-LAPW entraîne une erreur sur les fonctions d’onde de l’ordre de 
2)( lEE   et 

une autre sur les énergies de bandes de l’ordre de 
4)( lEE  . Malgré cet ordre d’erreur, les 

fonctions LAPWs forment une bonne base qui permet, avec un seul lE , d’obtenir toutes les 

bandes de valence dans une grande région d’énergie. Lorsque cela n’est pas possible, on peut 

généralement diviser en deux parties la fenêtre énergétique, ce qui est une grande 

      (III.45) 

      (III.46) 
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simplification par rapport à la méthode APW. En général, si U  est nulle à la surface de la 

sphère, sa dérivée 
U  sera différente de zéro. Par conséquent, le problème de la continuité à 

la surface de la sphère MT ne se posera pas dans la méthode FL-LAPW.  

 

Takeda et Kubler [42] ont proposé une généralisation de la méthode LAPW dans 

laquelle   fonctions radiales et leurs       dérivées sont utilisées. Chaque fonction radiale 

possédant son propre paramètre liE
 
de sorte que l’erreur liée à la linéarisation soit évitée. On 

retrouve la méthode FP-LAPW standard pour     et 1lE proche de 2lE , tandis que pour 

    les erreurs peuvent être diminuées. Malheureusement, l’utilisation de dérivées d’ordre 

élevé pour assurer la convergence nécessite un temps de calcul beaucoup plus grand que dans 

la méthode FP-LAPW standard. Singh [43] a modifié cette approche en ajoutant des orbitales 

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

 

III-4-3. Les rôles des énergies de linéarisation ( lE ) : [38] 

Les fonctions U  et 
U  sont orthogonales à n’importe quel état de coeur strictement 

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

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

de semi-coeur avec les états de valence [41]. Ce problème n’est pas traité par la méthode 

APW, alors que la non orthogonalité de quelques états de coeur dans la méthode FP-LAPW 

exige un choix délicat de lE . Dans ce cas, on ne peut effectuer le calcul sans modifier lE .  

 

La solution idéale dans de tels cas est d’utiliser un développe-ment en orbitales 

locales. Cependant, cette option n’est pas disponible dans tous les programmes, et, dans ce 

cas, on doit choisir un rayon de la sphère le plus grand possible. 

 

Finalement, il faut remarquer que les divers lE  devraient être définis 

indépendamment les uns des autres. Les bandes d’énergie ont des orbitales différentes. Pour 

un calcul précis de la structure électronique, lE  doit être choisi le plus proche possible de 

l’énergie de la bande si la bande a le même l . 
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III-4-4. Construction des fonctions radiales : [38] 

 

Les fonctions de base de la méthode FP-LAPW sont des ondes planes dans la zone 

interstitielle. Elles sont développées sous la forme de fonctions radiales numériques à 

l’intérieur des sphères    à condition que les fonctions de base et leurs dérivées soient 

continues à la surface de la sphère MT. Ainsi, la construction des fonctions de base de la 

méthode FP-LAPW consiste à déterminer : 

- Les fonctions radiales )(rU  et leurs dérivées par rapport à l’énergie )(rU


. 

- Les coefficients lma  et lmb  qui satisfont aux conditions aux limites. 

 

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

cutoff du moment angulaire maxl et pour la représentation du cutoff maxG des ondes planes 

dans la sphère de MT pour un rayon R . Un choix judicieux consiste à prendre ce cutoff, tels 

que maxmax lGR  , ce qui est réalisé en pratique puisque la convergence des calculs de FP-

LAPW est assurée pour maxGR  compris entre 7 et 9. 

 
III-5.  Description du code WIEN2k : 

 

Le code WIEN2k développé par Peter Blaha et Karlheinz Schwarz et leurs 

collaborateurs [44], représente une application réussie de la méthode des ondes planes 

augmentée linéarisée           [45], il est un des codes les plus exacts disponible pour 

les calculs de propriétés électroniques des matériaux, et il est utilisé par plus de 900                    

groupes mondiaux [46]. Ce code est appliqué avec succès à de grands problèmes, tel que le 

gradient du champ électrique [47], les systèmes supraconducteurs à haute température [48], 

les surfaces des métaux de transition [49], les oxydes non ferromagnétiques [50], et les 

molécules [51].    

 

Le code WIEN2k comprend différents programmes indépendants (Figure III.3) [52], 

qui sont liés par le C-SHELL SCRIPT. Le calcul avec WIEN2k consiste en deux parties 

essentielles [46]: 
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    Une phase de l’initialisation selon différents paramètres auxquels on accède, où une 

densité de charge initiale sera calculée. 

    L’exécution du cycle self consistant       où une dernière densité de charge 

électronique sera calculée itérativement.  

 

La première partie de L’initialisation consiste à faire fonctionner des séries de petits 

programmes auxiliaires qui génèrent [52]:   

NN : Un programme qui calcule les distances entre proches voisins, afin de déterminer le 

rayon atomique de la sphère. 

LSTART : un programme produit les densités atomiques, et détermine comment les 

différents orbitales atomiques sont traitées dans le calcul de la structure de bande, comme les 

états du cœur avec ou sans orbitales locales. 

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

ponctuel des sites atomiques individuels, produit l’expansion pour les harmoniques du réseau, 

et détermine les matrices de rotation locale. 

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

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

atomiques générées dans LSTART. 
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Figure III.3: Cycle utilise par l’organigramme du code WIEN2k [52]. 
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La deuxième partie est consacrée au calcul du cycle       illustré par la figure III.4 

[53], qui est composé de cinq programmes indépendants [54]: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure III.4: Le schéma du cycle SCF de WIEN2K [53] 

 

 

         : Génère le potentiel d’une densité de charge donné. 

         : Calcul les bandes de valence, les valeurs propres et vecteurs propres.  

         : Calcul les densités de valence pour les vecteurs propres.   

        :   Calcul les états du cœur et les densités.  

         : mélange les densités générées par LAPW2 et CORE avec la densité l'itération 

antérieure pour produire une nouvelle densité de charge. 
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LPW0, LPW1, et LPW2 s’exécutent d’une manière itérative jusqu'à ce qu’ils 

atteignent un état cohérent. Ils commencent par une densité de départ, déduite de la 

superposition des densités électroniques de tous les atomes de la maille élémentaire (clmsum). 

LAPW0 calcule «le potentiel externe» comme la somme du potentiel de coulomb et 

d’échange et corrélation en utilisant toute la densité comme entrée, et renvoie les composants 

sphériques (vsp) et non-sphériques (vns) comme entrée dans LAPW1 afin de résoudre les 

équations de Kohn-Sham pour le calcul des valeurs propres des énergies des orbitales et les 

vecteur propres, ces derniers sont utilisés pour calculer la densité électronique de valence 

(clmval) par LAPW2. Cette densité trouvée ainsi que la densité des états du cœur (clmcor) 

calculée par LCORE sont ajoutées et mélangées à la densité du cycle précédent par MIXER 

qui va produire une nouvelle densité de charge, cette dernière est utilisée comme nouvelle 

entrée dans LAPW0 dans le cycle suivant. Ce cycle est répété  jusqu'à ce que le critère de 

convergence soit atteint. 

 

Le rajout d’autres programmes dans le code WIEN2k, permet de calculer d’autres 

propriétés telles que la densité de charge, structure de bande, densité d’états, …etc.       
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Le développement de l'électronique des semi-conducteurs modernes pour le traitement 

de l'information devient l'objet de recherches approfondies et a attiré une grande attention 

dans la dernière décennie. Les semi-conducteurs magnétiques dilués (DMSs) présentent la 

célèbre propriété demi-métallique; ils sont conducteurs dans un état de spin (la direction des 

spins majoritaires) et semi-conducteurs dans l'autre état de spin (la direction des spins 

minoritaires).  

 

Plusieurs études ont été réalisées sur différents matériaux (DMSs), les plus célèbres 

sont connus par la famille de grand énergie de gap dite wide gap. Cependant, les températures 

de Curie (TC) de la dite famille ne sont pas assez élevées pour des applications réelles. C'est 

pourquoi les chercheurs sont orientés vers des matériaux stables en caractère ferromagnétique 

et ont des températures de Curie supérieures à la température ambiante. Le développement de 

matériaux semi-conducteurs avec ces nouvelles propriétés a fait la révolution dans le marché 

économique, en particulier dans les technologies de traitement et de stockage des données.  

 

Dans ce modeste travail, nous avons étudié la famille des DMSs A1-xTMxP (A= B, Al, 

Ga, In et TM = Cr, V, Mn, Fe) issues des phosphures semi-conducteurs BP, AlP, GaP et InP.  

L'introduction de l'impureté de métal de transition dans ces composés induit la propriété 

particulière demi-métallique avec une polarisation de spin à 100%.  

 

Ces matériaux  cristallisent dans la structure Zinc blende (ZB) (B3), ils possèdent 

généralement des gaps directs. Les DMSs réalisés à partir de ces composés sont caractérisés 

par une phase ferromagnétique plus stable et ont des températures de Curie plus élevées que 

la famille wide gap des nitrures semi-conducteurs III-N. Sato et al ; ont prédit que le 

phosphure d’aluminium AlP dopé par Mn possède une phase ferromagnétique plus stable que 

le nitrure d’aluminium AlN dopé par Mn [1]. En utilisant le modèle classique de Heisenberg 

avec l’approximation de champ moyen (mean-field approximation), et en tenant compte le 

AlN dopé par Cr comme référence, la température de Curie de AlP dopé par Cr est estimée 

supérieure à 600 K [2].  

 

Dans ce contexte, nous avons développé les propriétés structurales, électroniques et 

magnétiques des phosphures semi-conducteurs III-P dopés par les éléments de métaux de 

transitions légères de la classe 3d (V, Cr, Mn et Fe). Les investigations sont faites dans le 
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cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité       [3]. Nous employons le code de 

WIEN2k [4] basé sur la méthode des ondes planes augmentée linéarisée          . Dans 

cette méthode, les équations de Kohn–Sham [5] sont résolues par une approche variationnelle, 

en utilisant l’idée de l’approximation dite Muffin-tin      [6]. Cette approximation consiste 

à diviser la maille élémentaire en deux types de régions, les sphères (sans recouvrement) dites 

sphères de   , centrées sur les différents sites atomiques, et la région interstitielle [7]. Dans 

chaque sphère le potentiel est remplacé par sa moyenne sphérique. Dans la zone interstitielle 

entre les sphères, le potentiel est supposé constant, égal à sa valeur moyenne. C'est-à-dire que 

dans la sphère   , la fonction d’onde est remplacée par une fonction atomique, alors que 

dans la région interstitielle, elle est décrite par des ondes planes [8]. Ceci veut dire d’un point 

de vue physique, que tous les électrons de cœur et de valence sont considérés dans le calcul. Il 

s’agit donc d’une méthode dite                  (potentiel complet). C’est pour cette raison 

que cette approche est l’une des méthodes les plus précises à ce jour. 

 

Nous utilisons dans nos calculs l'approximation du gradient généralisé Wu-Cohen 

         [9] implémentée dans le code WIEN2k. Les rayons de muffin-tin de       

       et                   sont pris pour être aussi grands que possible de telle sorte 

que les sphères ne se chevauchent pas. Les fonctions de base, et les potentiels sont développés 

en combinaison d’harmoniques sphériques autour des sites atomiques, c'est-à-dire les sphères 

atomiques avec une coupure 10max l , et en série de Fourier dans la région interstitielle sont 

développées en ondes planes avec un rayon de coupure 8max kRMT  (où MTR  est le rayon 

moyen des sphères de muffin-tin) [10]. 

 

Les intégrations de la zone de Brillouin sont effectuées avec le maillage Monkhorst-

Pack [11, 12] de (4 × 4 × 4) pour               , et de (2 × 2 × 5), (4 × 4 × 2) et (4 × 4 × 4) 

pour les supermailles de 32, 16 et 8 atomes, respectivement. 
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IV-1. Propriétés structurales :  

 

Cette étape nous permettra d'optimiser les paramètres des réseaux nécessaires aux 

calculs des autres propriétés, pour cela  nous avons effectué  un calcul auto cohérent de  

l’énergie  totale (« self consistent  field  », SCF) pour plusieurs valeurs du paramètre de  

maille (valeurs voisines de la  valeur expérimentale). Les paramètres des réseaux d’équilibre 

sont calculés en ajustant l’énergie totale en fonction du volume en utilisant l’équation de 

Murnaghan [13] donnée par l’expression: 

 








 


B

PB
VV 10                                        (IV .1) 

La constante du réseau d’équilibre est donnée par le minimum de la courbe  )(aEtotal  

et le module de compressibilité B  est déterminé par la relation : 
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La dérivée du module de compressibilité B  est déterminée par l’expression 

suivante : 
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             (IV .3) 

 

Notre étude est basée sur la structure Zinc blende des composés binaires (BP, AlP, 

GaP et InP) où les atomes (B, Al, Ga et In) sont situés à la position (0, 0, 0) et l’atome de 

phosphore P à (0.25, 0.25, 0.25) avec le groupe d’espace      . On construit les supermailles 

(B, Al, Ga, In)3TMP4, (B, Al, Ga, In)7TMP8  et (B, Al, Ga, In)15TMP16, avec (TM= V, Cr, 

Mn) de 8, 16 et 32 atomes respectivement,   ceci par substitution d’un cation B, Al , Ga ou In 

par un atome de Cr, V ou Mn  à la position (0, 0, 0). On obtient respectivement les supercelles 

(B, Al, Ga, In)0.75TM0.25P, (B, Al, Ga, In)0.875TM0.125P et (B, Al, Ga, In)0.9375TM0.0625P, avec 

(TM= V, Cr, Mn), soient (1x1x1) , (2x1x1) et (2x2x1) supermailles de 8, 16, 32 atomes avec 

les concentrations x = 0.25, 0.125 et 0.0625 respectivement, et les groupes d’espace       , 

      (voir figure IV.1)    
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Figure IV-1. Les structures prototypes des supermailles (B, Al, Ga, In)1-xTMxP avec (TM= V, 

Cr, Mn), (a) supercelle de 32 atomes avec x= 0.0625, (b) supercelle de 16 atomes avec x= 

0.125 et (c) supercelle de 8 atomes avec x= 0.25. 

 

IV-1.1 Paramètres de réseaux : 

 

La variation de l’énergie en fonction de volume avec l’ajustement par l’équation de 

Murnaghan nous donne les paramètres de volume suivants : 

 

a : paramètre de la maille à l’équilibre 

B : le module de compressibilité 

            B’ : la première dérivée de module de compressibilité 

 

Le paramètre de maille a est calculé à partir de volume de la maille utilisée tout 

dépond la maille mise en jeu, ou les volumes des mailles unitaires des structures (B, Al, Ga, 

In)1-xTMxP avec (TM= V, Cr, Mn et Fe) sont donnés par les relations : V=a
3
, V=2a

3
 et V=4a

3
 

pour  x=0.25, 0.125 et 0.0625 respectivement pour les super-mailles de 8, 16 et 32 atomes. 

Les résultats de calcul des paramètres structurales sont classés dans les tableaux IV-1 jusqu’au 

IV-4, ces tableaux contiens aussi des paramètres expérimentaux et d’autres théoriques calculés 

par diverses méthodes a fin de comparés nos résultats avec ces travaux publiés. Les calculs 

sont réalisés à différentes concentrations (x = 0.0625, 0.125, 0.25), en variant à chaque fois 

l’impureté dopée V, Cr ou Mn. 
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IV-1.2 Les phosphures d’Alumium Al1-xTMxP avec (TM= V, Cr, Mn) 

  

Tableau IV-1: Le paramètre de maille (a), le module de compressibilité (B), la première drivée de 

module de compressibilité (B') des structures AlP et Al1-xTMxP aux concentrations (x = 0.0625, 0.125, 

0.25) avec (TM = V, Cr et Mn). 

 

Composé Concentration (x)   a (A
0
) B (GPa) B'  méthode 

Ce travail      

AlP 0.00 5.474 87.03 4.33 WC-GGA 

Al1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.458 

5.443 

5.412 

87.70 

88.81 

91.69 

4.11 

4.19 

4.28 

WC-GGA 

WC-GGA 

WC-GGA 

Al1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.468 

5.463 

5.451 

87.20 

87.60 

88.81 

4.01 

4.02 

4.26 

 

WC-GGA 

WC-GGA 

WC-GGA 

Al1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.4519 

5.4305 

5.3847 

88.33 

89.68 

92.56 

4.10 

4.12 

4.20 

WC-GGA 

WC-GGA 

WC-GGA 

Autres résultats théoriques   

AlP  

 

 

0.00 5.474 [15] 

5.507 [16] 

5.511 [16] 

87.100 [15] 

82.620 [16]  

82.097 [16] 

 

 

4.054 [16] 

4.080 [16] 

WC-GGA 

PW-GGA 

PBE-GGA 

Al1-xCrxP 0.125 

0.25 

5.419 [14] 

5.404 [14] 

88.620 [14] 

89.400 [14] 

4.100 [14] 

4.250 [14] 

 

Résultats expérimentales  

AlP 0.00 5.463 [17] 

5.470 [18] 

86.000 [19] 

86.000 [18] 

  

  

 

 

Nous proposons d’autres résultats des travaux théoriques effectués sur les mêmes  

matériaux semi-conducteurs, en se basons d’abords sur des calculs expérimentaux réalisés sur 

cette série des matériaux, nous signalons ici le choix de la méthode  utilisée. D’après les 

résultats de nos calculs théoriques sur la famille des phosphures DMSs III-P à différentes 

concentrations, nous pouvons remarquer que les paramètres des mailles calculés pour la 

structure binaire optimisée (5.474, 5.446 et 5.893A0) respectivement d’AlP, GaP et InP sont 

en bon accord avec les données expérimentales, nous signalons une erreur qui ne dépasse pas 

les deux pourcent 02%. Les résultats des composés ternaires sont en bon accord avec d'autres 

calculs réalisés sur les mêmes matériaux par différentes méthodes. 
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IV-1.3 Les phosphures de galium Ga1-xTMxP avec (TM= V, Cr, Mn) 

Tableau IV-2: Le paramètre de maille (a), le module de compressibilité (B), la première drivée 

module de compressibilité (B') des structures GaP et Ga1-xTMxP at concentrations (x = 0.0625, 0.125, 

0.25) avec (TM = Cr, Vet Mn). 

 

Compose Concentration (x)   a (A
0
) B (GPa) B'  Méthode 

Ce travail     WC-GGA 

GaP 0.00 5.446 85.96 455  

Ga1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.436 

5.434 

5.429 

86.31 

87.80 

88.04 

4.89 

4.09 

4.22 

 

Ga1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.423 

5.413 

5.382 

87.306 

88.36 

91.78 

4.83 

4.29 

4.28 

 

Ga1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.416 

5.397 

5.351 

87.20 

89.40 

93.55 

4.55 

4.47 

4.68 

 

Autres résultats théoriques   

Ga1-xCrxP 0.125 

0.25 

0.125 

0.25 

5.512 [20] 

5.439 [21] 

 

5.501 [20] 

5.435 [21] 

------ 

----- 

----- 

----- 

WC-GGA 

 

 

WC-GGA 

Ga1-xMnxP    0.125 5.47   [22]                                                                     

Résultats expérimentaux  

GaP 0.00 5.451 [17] 

 

88 [19]   

 

IV-1.4 Les phosphures d’Indium In1-xTMxP avec (TM= Cr, Mn) 

Tableau IV-3: Le paramètre de maille (a), le module de compressibilité (B), la première drivée 

module de compressibilité (B') des structures InP et In1-xTMxP aux concentrations (x = 0.0625, 0.125, 

0.25) avec (TM = V,Cr et Mn). 

Compose Concentration (x)   a (A
0
) B (GPa) B'  Méthode 

Ce travail      

InP 0.00 5.893 66.55 4.86 WC-GGA 

In1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.847 

5.811 

5.734 

68.19 

70.77 

75.99 

5.00 

4.79 

4.72 

 

In1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.841 

5.801 

5.714 

68.72 

70.89 

76.78 

4.99 

4.91 

5.07 

 

 

In1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

5.850 

5.826 

5.751 

67.84 

70.42 

74.61 

5.19 

4.62 

4.77 

 

Autres calculs théoriques   

InP 0.00 5.890 [15] 

5.869 [17]  

67.40 [15] 

72.00 [19]  

 

 

  WC-GGA 

  WC-GGA 

In1-xMnxP 0.25 5.888 [23] 61.14 [23] 5.11 [23]   WC-GGA 
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Quand un atome de Al, Ga ou In est substitué par un atome d’impureté de V, Cr ou 

Mn,  dans les supercèlles de 8, 16 et 32 atomes comme le montre la figure IV-1, on observe 

que la constante de réseau de chaque composé diminue quand la concentration x en métal de 

transition augmente, cette légère variation est faibles dans le cas de vanadium par rapport aux 

deux autres dopants. On peut conclure que les rayons des cations de chrome, vanadium et 

manganèse sont plus petits que ceux des cations d'aluminium, galium et indium, ce qui 

signifie que les anions P se rapprochent aux cations de métaux de transition, et donne une 

structure légèrement compressée. 

 

En outre, les valeurs calculées des modules de compressibilités augmentent avec la 

concentration x de l’impureté dopée en métal de transition dans les composés ternaires. Ceci 

suggère que la compressibilité de ces alliages ternaires diminue avec l'augmentation de la 

concentration de V, Cr et Mn, ceci signifie que l’intérêt d’alliage devient plus difficile et les 

matériaux sont beaucoup plus durs lorsque la dose de métal de transition augmente. 

 

IV-1.5 Les phosphures de Bore B1-xTMxP avec (TM= V, Cr, Mn) 

Tableau IV-4: Le paramètre de maille (a), le module de compressibilité (B), la première drivée 

module de compressibilité (B') des structures BP et B1-xTMxP at concentrations (x = 0.0625, 0.125, 

0.25) avec (TM = Cr, V et Mn). 

 

Compose Concentration (x)   a (A
0
) B (GPa) B'  méthode 

Ce travail     WC-GGA 

BP 0.00 4.533 167.99 3.89  

B1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

4.608 

4.657 

4.785 

158.40 

149.92 

145.40 

3.57 

3.50 

3.01 

 

B1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

4.585 

4.639 

4.750 

161.39 

157.81 

150.93 

3.67 

3.45 

3.29 

 

B1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

4.570 

4.607 

4.708 

164.31 

161.10 

155.66 

3.67 

3.61 

3.51 

 

Résultats expérimentaux  

BP 0.00 4.538 [24]  Ref  

  

 

Le phosphure de bore BP est caractérisé par une liaison de nature covalente forte et 

présente un comportement inhabituel dû au petit noyau et à l'absence des électrons p dans le 

noyau de l'atome de bore par rapport aux autres composés III-P. Le phosphure de bore BP 

possède un module de compressibilité beaucoup plus élevé en raison de la liaison covalente 
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forte entre les atomes B et P, cette liaison est formée essentiellement par la mise en commun 

des électrons à l’inverse de la liaison ionique qui nécessite un transfert des électrons entre le 

côté cationique donneur des électrons et l’autre côté anionique accepteur des électrons. Ceci 

justifie la tendance inversée par rapport aux trois autres semi-conducteurs III-P concernant les 

paramètres de maille et les modules de compressibilité quand la concentration de l’atome de 

transition augmente. 

 

IV-2. Propriétés électroniques :  

 

Dans  cette  partie,  nous  allons  aborder  une étude  des  propriétés électroniques 

relative  à  nos matériaux dans leurs états  binaires et ternaires.  Ces  propriétés  électroniques  

proviennent  des structures et des densités des états électroniques,  dont  la  description  de  la  

structure  de  bande  est  la  relation  qui  lie l’énergie de la particule à son vecteur d’onde.  

Les bandes d'énergie donnent les énergies possibles d’un électron en fonction du  vecteur  

d'onde.  Ces  bandes  sont  donc  représentées  dans  1'espace  réciproque,  et pour simplifier, 

seules les directions de plus hautes symétries dans la première zone de Brillouin sont traitées. 

Pour les semi-conducteurs, le spectre est caractérisé par la présence de bandes de valence et 

de bandes de conduction dont la plus haute et la plus basse de celles-ci respectivement sont 

séparées par une bande interdite ou un gap. 

 

Nos matériaux semi-conducteurs magnétiques dilués (DMSs) sont constitués par 

substitution d’un atome de la colonne III (B, Al, Ga, In) par un atome de métal de transition  

de la classe 3d (soit TM=V, Cr, Mn), la structure de nos composés semi-conducteurs 

magnétiques dilués est définie sous la forme suivante : (B, Al, Ga, In)1-xTMxP. En général, les 

atomes 3d du métal de transition occupent le site cationique qui est le site de substitution 

tétraédrique. En raison de la symétrie tétraédrique, et sous l’effet du champ appliqué par les 

quatre ligands phosphore, les états 3d de l'impureté initialement dégénérés (qui ne se 

différencient que par leur nombre quantique magnétique m), répartis dans les états triples 

dégénérés t2 (dxy, dxz, dyz) possédant la symétrie par rapport aux plans (xy), (xz) et (yz) 

respectivement, ces trois orbitales sont bien placés dans l’espace pour un recouvrement 

maximal que les états double dégénérés e (dx2-y2, dz2) qui possèdent la symétrie par rapport 

aux axes X,Y et Z. voire figure IV-2  

 

http://fr.wikipedia.org/wiki/Nombre_quantique_magn%C3%A9tique
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Figure IV-2. Représentation des cinq orbitales du métal de transition. 

 

La levée de dégénérescence des cinq orbitales d est due à l'abaissement de la symétrie 

entre un état formel de l'ion métallique considéré sans ligand, donc de symétrie sphérique, ce 

qui s'appelle l'ion libre, et l'état complexé de symétrie octaédrique, tétraédrique, etc. En 

symétrie sphérique, la symétrie tétraédrique est une symétrie cubique, mais qui ne possède 

pas un centre d’inversion [25]. La situation entre les orbitales dxy, dxz et dyz  et les orbitales dz2  

et dx2−y2  est inversée car ce sont les orbitales t2 qui sont déstabilisées en occupant  une 

énergie supérieure que les orbitales e, alors ils pointent vers les ligands pour former un 

recouvrement maximale. Les charges étant moins proches des lobes des orbitales, le champ 

cristallin est plus faible en géométrie tétraédrique que celui de la géométrie octaédrique soit 

Δt  = (4/9)ΔO (voire la figure IV-3).[26] 

 

 

Figure IV-3. Eclatement des orbitales d dans la symétrie tétraédrique. 

   dxy    dxz   dyz 

      dx
2

-y
2
   dz

2
 

http://fr.wikipedia.org/wiki/D%C3%A9g%C3%A9n%C3%A9rescence
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Les métaux de transition introduits dans notre cas sont : 23V=[Ar]4s
2
3d

3
, 

24Cr=[Ar]4s
2
3d

4
 soit à moitié remplie semi-satble 24Cr=[Ar]4s

1
3d

5
 et 25Mn=[Ar]4s

2
3d

5
,  ils 

participent dans le système de liaison comme étant des cations positifs et ils engagent chacun 

trois électrons, soient : V
+3

=[Ar]3d
2
4s

0
, Cr

+3
=[Ar]3d

3
4s

0
, Mn

+3
=[Ar]3d

4
4s

0
. La répartition des 

électrons en respectant la règle de Hund sur les deux niveaux e et t2 est représentée dans la 

figure IV-4. 

 

 

 

Figure IV-4. Répartition des électrons sur les deux niveaux e et t2. 

 

Le  calcul  des  structures  de  bandes  des  composés de phosphures semi-conducteurs 

III-P  binaires (AlP, GaP, InP et BP) et leurs alliages  ternaires (Al, Ga, In et B)1-xTMxP avec 

(TM= V, Cr et Mn) le long des directions de haute symétrie dans la zone irréductible de 

Brillouin a été effectué par l’utilisation de l’approximation WC-GGA [9]. Les courbes  

obtenues sont illustrées sur les figures IV.5 jusqu’au IV.37. Nous pouvons remarquer à 

travers ces courbes que  les composés ternaires (Al, Ga, In)1-xTMxP à différentes 

concentrations possèdent  un gap direct dans la direction Γ→ Γ qui est défini par l’écart entre 

le maximum de la bande de valence et le minimum de la bande de conduction. Ou le 

maximum de la bande de valence se situe au point Γ et le minimum de la bande de conduction 

se situe sur le même point de symétrie. Les résultats obtenus pour les gaps énergétiques sont 

donnés dans les tableaux  IV-5, 6, 7 et 8. 

 

Les structures de bandes des alliages (Al, Ga, In et B)1-xTMxP et les densités des états 

électroniques totales TDOS et partielles PDOS aux concentrations x=0.25, 0.125 et 0.0625 

sont calculées en introduisons les paramètres des supermailles optimisés à l’équilibre, elles 

sont représentées dans les figures IV.38-73. 

V
+3

=[Ar]3d
2
                              Cr

+3
=[Ar]3d

3
                           Mn

+3
=[Ar]3d

4
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Fig. IV.5 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  Al0.9375Mn0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée).  
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Fig. IV.6 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  Al0.875Mn0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée)  
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Fig. IV.7 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  Al0.75Mn0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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Fig. IV.8 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  Al0.9375Cr0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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Fig. IV.9 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  Al0.875Cr0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée)  
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Fig. IV.10 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Al0.75Cr0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 
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       Fig. IV.11 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  Al0.9375V0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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Fig. IV.12 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Al0.875V0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 
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Fig. IV.13 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Al0.75V0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 
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Fig. IV.14 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.9375V0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 
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 Fig. IV.15 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.875V0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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Fig. IV.16 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.75V0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 
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Fig. IV.17 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.9375Cr0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 
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 Fig. IV.18 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.875Cr0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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Fig. IV.19 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.75Cr0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 

 

-7

-6

-5

-4

-3

-2

-1

0

1

2

3

4

5

6

R     X    Z      M      

Spin dn

 



 

 

E
n

e
r
g

y
 (

e
V

)

E
F

Ga
0,9375

Mn
0,0625

P

-7

-6

-5

-4

-3

-2

-1

0

1

2

3

4

5

6

R     X    Z      M      

Spin up

 



 

 

E
n

e
r
g

y
 (

e
V

)

E
F

Ga
0,9375

Mn
0,0625

P

 
 

Fig. IV.20 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.9375Mn0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 

 

 

 

 

 



 
 Présentations des résultats et interprétations                                    V  Chapitre I 
 

 
67 

 

-8

-7

-6

-5

-4

-3

-2

-1

0

1

2

3

4

5

6

Spin dn

 



 

 

E
n

e
r
g

y
 (

e
V

)

R       X     Z      M         

E
F

Ga
0,875

Mn
0,125

P
-8

-7

-6

-5

-4

-3

-2

-1

0

1

2

3

4

5

6

Spin up

 



 

 

E
n

e
r
g

y
 (

e
V

)

R       X     Z      M         

E
F

Ga
0,875

Mn
0,125

P

 
 

Fig. IV.21 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.875Mn0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 
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Fig. IV.22 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  Ga0.75Mn0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne 

pointillée) 
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     Fig. IV.23 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  In0.9375Mn0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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     Fig. IV.24 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  In0.875Mn0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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Fig. IV.25 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires (up) 

pour  In0.75Mn0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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Fig. IV.26 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  In0.9375Cr0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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Fig. IV.27 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins 

majoritaires (up) pour  In0.875Cr0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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      Fig. IV.28 : Les structures de bande des spins minoritaires (dn) et des spins majoritaires 

(up) pour  In0.75Cr0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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      Fig. IV.29 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour  B0.75Cr0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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      Fig. IV.30 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour  B0.75Mn0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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      Fig. IV.31 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour  B0.75V0.25P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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      Fig. IV.32 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour B0.875Cr0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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      Fig. IV.33 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour  B0.875Mn0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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      Fig. IV.34 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour  B0.875V0.125P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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      Fig. IV.35 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour  B0.9375Cr0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 

 

 

-7

-6

-5

-4

-3

-2

-1

0

1

2

3

4

5

6

R       X      Z     M       

Spin up

 



 

 

E
n

e
r
g

y
 (

e
V

)

E
F

B
0,9375

Mn
0,0625

P

-7

-6

-5

-4

-3

-2

-1

0

1

2

3

4

5

6

R       X      Z     M       

Spin dn

 



 

 

E
n

e
r
g

y
 (

e
V

)

E
F

B
0,9375

Mn
0,0625

P

 
 

      Fig. IV.36 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour  B0.9375Mn0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 
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      Fig. IV.37 : Les structures de bande des spins majoritaires (up) et des spins minoritaires 

(dn) pour  B0.9375V0.0625P.  Le niveau de Fermi est fixé à zéro (la ligne pointillée) 

 

 

Les résultats des matériaux (Al, Ga, In)1-xTMxP  montrent que les spins minoritaires 

(spins dn) révèlent un gap autour de niveau de Fermi par contre dans les spins majoritaires 

(spins up), les bandes de valence traversent le niveau de Fermi et sont relocalisés dans la 

bande de conduction. Ce comportement défini le caractère demi-métallique ferromagnétique 

HMF dans ces composés, alors ces matériaux sont conducteurs dans un état de spin (spin up) 

et semi-conducteurs dans l'autre état des spins (spin dn). Nous signalons aussi que les spins 

majoritaires (spin up) sont nombreux par rapport aux spins minoritaires (spin dn) ceci revient 

aux interactions d’échange de nature p-d provoquer par les états (3p) des atomes de phosphore 

jouant le rôle des anions et les états (3d) des métaux de transition qui sont considérés comme 

des cations .  

 

Les DOS partielles montrent l’existence d’une forte hybridation entre les états                             

de              et    de     qui forme la bande de valence hôte des semi-conducteurs 

hôtes. Par conséquent, cela crée les états liants                        dans les bandes de 

valence et les états anti-liants                            dans la bande 

interdite           , d'autre part, les états    s’étendent à la région interstitielle, d’où 

l’hybridation est faible avec les bandes d'accueil de valence pour obtenir les états non-liants 
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                         dans la bande interdite, ceci diffère dans les trois dopants, 

d’après les états t2 (3d) et e (3d) de l’atome de métal de transition ; on note ici que les états t2 

sont totalement vides dans le cas de vanadium et ils sont partiellement occupés dans le cas de 

Cr et Mn voire la figure IV-4. Alors les courbes de PDOS et TDOS, nous indiques que les 

interactions sont de nature anti-bonding t
a
 car les états t2 sont localisés dans le niveau de 

Fermi, ceci pour les atomes de Cr et Mn. Par contre puisque ces états sont totalement vides 

(inoccupés) l’interaction devienne de nature non-bonding e et les états e sont localisés au 

niveau de Fermi [27,28 et 29], on peut dire dans le cas de vanadium que les courbes des 

bandes de valence dans la région des spins majoritaires se déplacent vers le niveau de Fermi, 

tandis que les états t
a
 anti-bonding dans le cas de vanadium s’éloignent au delà de niveau de 

Fermi, laissant la place aux état non-bonding de se localisés au niveau de Fermi.  

 

Ces interactions d’échange p-d entre les cations de métal de transition et les 

anions de phosphore expliquent que l’état ferromagnétique est stable par l’effet de mécanisme 

de double échange lorsque les états anti-liants délocalisés      sont partiellement occupés et 

confirment l’insertion des métaux de transition avec les anions phosphore dans un 

environnement tétraédrique. 

 

Le caractère demi-métallique ferromagnétique HMF est disparu dans le cas de la 

famille des phosphures de gallium à la grande concentration x=0.25 pour les supercelles de 8 

atomes des composés Ga0.75Cr0.25P et Ga0.75Mn0.25P  parce que le minimum de la bande de 

conduction dans la région des spins minoritaires ce situé sur le niveau de Fermi, ce n’est pas 

le cas pour d’autres calculs. Alors le résultat trouvé avec ces deux matériaux est justifié par le 

fait que le choix de la valeur expérimentale de paramètre de maille de composé binaire 

introduite dans le calcul et la méthode de GGA-WC proposée par Wu et Cohen (1996 et 

2006) influent directement sur l’estimation de la valeur du gap. Par conséquent, les composés 

Ga0.75Cr0.25P et Ga0.75Mn0.25P ont un caractère ferromagnétique métallique MF a la 

concentration x=0.25 contrairement au composé Ga0.75V0.25P qui garde le caractère 

ferromagnétique demi-métallique HMF à la même concentration x=0.25. 
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Les calculs des énergies des gaps demi-métalliques ferromagnétiques  Eg(eV) et les 

gaps demi-métalliques Gh(eV) des directions des spins minoritaires de nos matériaux, et 

d’autres travaux théoriques sont bien classées dans les tableaux IV.4, 5 et 6 . On note que nos 

calculs sont sur le même argument que les travaux théoriques cités. Les valeurs des énergies 

des gaps demi-métalliques ferromagnétiques Eg(eV) augmentent avec la concentrations x de 

l’impureté de métal de transition. Par contre le caractère demi-métallique Gh(eV) ne possède 

pas une tendance régulière dans le cas des phosphures d’aluminium et de gallium mais, il 

augmente avec la concentration de métal de transition dans le cas des phosphure d’indium. 

 

T.ableau IV.5: Le calcul des gaps demi-métalliques ferromagnétiques  Eg(eV) et des caractères 

demi-métalliques Gh(eV) des directions des spins minoritaires  des  semi-conducteurs Al1-xTMxP 

aux concentrations (x = 0.0625, 0.125, 0.25) de l’impureté (TM = V, Cr et Mn). 
 

Composé Concentration (x)   Eg(eV) Gh(eV) Caractère 

Ce travail  

Al1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

1.412 

1.510 

1.629 

0.600 

0.701 

0.427 

HMF 

HMF 

HMF 

 

Al1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

1.619 

1.695 

1.894 

0.523 

0.546 

0.282 

HMF 

HMF 

HMF 

 

Al1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

1.546 

1.697 

2.005 

0.674 

0.505 

0.743 

HMF 

HMF 

HMF 

Autres calculs théoriques  

Al1-xCrxP 0.125 

 

0.25 

1.65 [14] 

1.55 [30] 

1.60 [14] 

1.69 [30] 

 

0.33 [30] 

 

0.19 [30] 

 

HMF 

 

HMF 
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Tableau IV-6: Le calcul des gaps demi-métalliques ferromagnétiques  Eg(eV) et des caractères 

demi-métalliques Gh(eV) des directions des spins minoritaires  des  semi-conducteurs Ga1-xTMxP 

aux concentrations (x = 0.0625, 0.125, 0.25) de l’impureté (TM = V, Cr et Mn). 

 

Compose Concentration (x)   Eg(eV) Gh(eV) Caractère 

Ce travail  

Ga1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

1.309 

1.192 

1.417 

0.546 

0.273 

0.027 

HMF 

HMF 

HMF 

Ga1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

1.261 

1.133 

1.349 

0.464 

0.216 

------- 

HMF 

HMF 

MF 

Ga1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

1.049 

0.921 

1.157 

0.430 

0.262 

------ 

HMF 

HMF 

MF 

Autres calculs théoriques  

Ga1-xCrxP 0.0625 

0.125 

 

0.25 

---- 

---- 

---- 

---- 

---- 

0.712[20] 

0.451[20] 

0.47  [21] 

0.301[20] 

0.282[21] 

HMF 

HMF 

HMF 

HMF 

HMF 

Ga1-xMnxP 0.125 1.2 [22] 0.15  [22] HMF 

 

Tableau IV.7: Le calcul des gaps demi-métalliques ferromagnétiques  Eg(eV) et des caractères 

demi-métalliques Gh(eV) des directions des spins minoritaires  des  semi-conducteurs In1-xTMxP 

aux concentrations (x = 0.0625, 0.125, 0.25) de l’impureté (TM =V, Cr et Mn). 

 

Compose Concentration (x)   Eg(eV) Gh(eV) Caractère 

Ce travail  

In1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.903 

1.286 

1.595 

0.404 

0.586 

0.764 

HMF 

HMF 

HMF 

 

In1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.860 

1.130 

1.394 

0.125 

0.256 

0.407 

HMF 

HMF 

HMF 

 

In1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.913 

1.829 

1.517 

0.321 

0.614 

0.725 

HMF 

HMF 

HMF 

 
D’après ces résultats, on conclut que les semi-conducteurs magnétiques dilués à base 

d’aluminium sont favorisés dans les applications spintronique vu leurs remarquables 

caractères demi-métalliques ferromagnétiques qui dépasse 0.5 eV. Dans le cas des semi-

conducteurs magnétiques dilués dérivés d’indium, le dopage avec le chrome et le vanadium 

est important que celui par manganèse et la famille des phosphures de gallium est plus 

favorisée dans le domaine de spintronique à faible concentration. 
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Figure IV-38. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans es supercelle 

 pour Al0.9375Mn0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-39. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans le supercelle 

 pour  Al0.875Mn0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-40. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Al0.75Mn0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-41. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans es supercelle 

 pour Al0.9375Cr0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-42. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans le supercelle 

 pour  Al0.875Cr0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-43. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Al0.75Cr0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-46. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

V (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Al0.75V0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-45. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

V (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans le supercelle 

 pour  Al0.875V0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-44. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

V (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans es supercelle 

 pour Al0.9375V0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-47. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

V (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.9375V0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-48. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

V (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.875V0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-49. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

V (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.75V0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-52. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.75Cr0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-51. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.875Cr0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-50. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.9375Cr0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-55. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.75Mn0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-54. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.875Mn0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-53. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.9375Mn0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-54. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour  Ga0.875Mn0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-56. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.9375Mn0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-57. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.875Mn0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-58. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.75Mn0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-59. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.9375Cr0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-60. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.875Cr0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-61. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.75Cr0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-64. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.9375V0.06.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-63. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.875V0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-62. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour In0.75V0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-66. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.75Mn0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-65. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.75Cr0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-67. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

V (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.75V0.25P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-70. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

V (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.875V0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-69. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.875Mn0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-68. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.875Cr0.125P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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Figure IV-71. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Cr (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.9375Cr0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-72. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté V  

 (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.9375V0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 

 

 

Figure IV-73. Les DOS totales et partielles en  

spin polarisé de P (3p) et l’impureté  

Mn (3d, 3d-t2g, 3d-eg) dans la supercelle 

 pour B0.9375Mn0.0625P, Le niveau de Fermi  

est fixé à zéro (la ligne pointillée). 
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La  spécificité de phosphure de bore réside dans le fait que l'atome de bore B ne  

possède pas des électrons p de cœur.  La  contribution covalente est plus forte que pour les 

autres semi-conducteurs III-P. Le potentiel très attractif du  bore entre en concurrence avec 

celui de l’atome de phosphore pour imposer la charge de valence, ce qui entraîne une faible 

hétéro-polarité et, par conséquent, une faible ionicité. Le comportement anionique de B est dû 

au fait que le bore est plus électronégatif et proche en valeur de l’atome P (soit à l’échelle de 

l’électronégativité de Pauling une valeur de 2.19 pour le phosphore et 2.04 pour le bore et à 

l’échelle d’Allred 2.06 et 2.01 respectivement pour P et B). Ces caractéristiques entraînent des 

valeurs élevées pour le paramètre de réseau à cause des forces répulsives. Les densités d'état 

électroniques DOS totales et partielles de BP (zinc blende) et ces alliages ternaires à 

l'équilibre distinguent deux régions de valence importantes appelées : VB1 et VB2. 

L'hybridation est de type sp3  avec une participation forte de l'orbitale p dans la région de 

VB1 et de l'orbitale s dans la région de VB2. La participation de l’orbitale s dans la bande de 

conduction est moins importante que celle de l'orbitale p.  

 

La substitution de l’atome de métal de transition à la place de bore perturbe carrément 

le comportement des composés ternaires vu la forte électropositivité de ces métaux par 

rapport au bore et phosphore qui sont considérés dans cet environnement en tant que des 

anions. De ce fais, le caractère demi-métallique ferromagnétique est défaillant dans les semi-

conducteurs magnétiques dilués des phosphures de bore suivant B0.75(V, Cr, Mn)0.25P, 

B0.875(V, Cr, Mn)0.125P et B0.9375(V, Cr, Mn)0.0625P. Les figures IV-29-37 et IV-62-70 

respectivement des structures de bandes et des courbes de PDOS et TDOS des alliages de 

phosphures de bore à trois métaux de transition illustrent l’absence du comportement demi-

métallique ferromagnétique dans ces matériaux à n’importe qu’elle concentration de 

l’impureté de métal de transition. Alors les DMSs issus de phosphure de bore sont considérés 

comme des mauvais candidats pour les applications en spintronique. 

 

IV-3 Propriétés magnétiques : 

 

K. Sato et al. [27], ont étudié les propriétés ferromagnétiques de     dopé avec 

les métaux de transition                  , et ils ont prédit qu'il existe quatre types 

de mécanismes qui déterminent le magnétisme dans les DMS à base de    ; 
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    L’interaction double d'échange ferromagnétique dans laquelle les états anti-liants      sont 

partiellement occupés par les électrons. 
 

     L’interaction super-échange antiferromagnétique dans laquelle les états anti-liants      

sont complètement occupés,  
 

      L’interaction super-échange ferromagnétique dans laquelle les états non-liants     sont 

complètement occupés et les états anti-liants        sont inoccupés par les électrons. 

 

     L’interaction d’échange directe basé sur l’interaction de Alexander-Anderson-Moriya 

dans la quelle les états         sont à demi- remplis.  

 

Les atomes des métaux de transitions vont participés chacun par deux électrons dans le 

niveau e formant les états bonding t
b
 de système liant moins énergétique, tandis que le niveau 

t2 est totalement vide dans le cas de cation vanadium, contrairement, il est partiellement 

rempli avec un électron dans le cas de cation chromique et  avec deux électrons dans le cas de 

cation manganèse. Cette situation provoque une interaction forte entre les états 3d de métal de 

transition et les états 3p d’anion phosphore formant la région de système anti-liant de haut 

énergie t
a
, et conduisent à la création d’un moment magnétique totale égal à 2uB autour de 

vanadium, 3uB autour de chrome et de 4uB autour de manganèse (uB est le magnéton de Bohr).   

 

Les calculs des moments magnétiques totaux et locaux           des matériaux 

semi-conducteurs magnétiques dilués dans les sphères de muffin tin et dans les sites 

interstitiels des atomes (V, Cr, Mn, B, Al, Ga, In, P) dans les composés (B, Al, Ga, In)1-

xTMxP avec d'autres résultats théoriques sont classés dans les tableaux IV-8, IV-9 et IV-10. 
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Tableau IV-8 : Moment magnétique total et local                          à l'intérieur 

des sphères de muffin tin et dans les sites interstitiels des composés Al1-xTMxP. avec (TM=V, 

Cr et Mn). 
 

Composé Concentration (x)   Total (uB) (Cr, V,Mn) (uB) Al (uB) (P) (uB) Interstitièlle (uB) 

Ce travail       

Al1-xCrxP  

0.0625 

0.125 

0.25 

 

3 

3 

3 

 

2.703 

2.699 

2.562 

 

0.098 

0.113 

0.085 

 

-0.177 

-0.204 

-0.140 

 

0.447 

0.488 

0.485 

Al1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

2 

2 

2 

1.687 

1.728 

1.847 

0.068 

0.091 

0.063 

-0.087 

-0,116 

-0.145 

0.358 

0.263 

0.246 

Al1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

4 

4 

4 

3.487 

3.455 

3.510 

0.111 

0.0568 

0.096 

-0.122 

-0.074 

-0.102 

0.534 

0.522 

0.505 

Autres calcul théoriques 

Al1-xCrxP 0.25 

0.125  

3 [14] 

3 [14] 

2.716 [14] 

2.676 [14] 

  0.367 [14] 

0.388 [14] 

 

 

Tableau IV-9: Moment magnétique total et local                          à l'intérieur 

des sphères de muffin tin et dans les sites interstitiels des composés Ga1-xTMxP. avec (TM=V, 

Cr et Mn). 

 

Compose Concentration (x)   Total (uB) (V, Cr, Mn) (uB) Ga (uB) (P) (uB) Interstitièlle (uB) 

Ce ravail       

Ga1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

2 

2 

2 

     1.581 

     1.628 

     1.639 

0.081 

0.046 

0.078 

-0.109 

-0,096 

-0.094 

0.487 

0.372 

0.390 

Ga1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

3 

3 

3 

     2.598 

     2.662 

     2.643 

0.104 

0.053 

0.092 

-0.220 

-0,189 

-0.184 

0.602 

0.470 

0.480 

Ga1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

4 

4 

4 

     3.395 

     3.441 

     3.382 

0.085 

0.063 

0.099 

-0.095 

-0,118 

-0.519 

0.646 

0.580 

0.574 

Autres calculs théoriques 

Ga1-xCrxP 0.0625 

0.125  

 

0.25 

3 [20] 

3[20] 

3[21] 

3 [20] 

3[21] 

2.851 [20] 

2.856 [20] 

2.735[21] 

2.847[20] 

2.761[21] 

0.005[20] 

0.012[20] 

0.018[21] 

0.028[20] 

0.031[21] 

-0.022[20] 

-0.034[20] 

-0.049[21] 

-0.065[20] 

-0.054[21] 

0.343 [20] 

0.349 [20] 

 

0.329[20] 
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Tableau IV-10: Moment magnétique total et local                          à l'intérieur 

des sphères de muffin tin et dans les sites interstitiels des composés In1-xTMxP. avec (TM= V, 

Cr et Mn). 

Compose 
Concentration (x)   Total 

(uB) 
(Cr, Mn) (uB) In (uB) (P) (uB) Interstitièlle (uB) 

Ce trvail       

In1-xCrxP  

0.0625 

0.125 

0.25 

 

3 

3 

3 

 

   2.948 

   2.951 

   2.967 

 

0.044 

0.034 

0.026 

 

-0.255 

-0.294 

-0.308 

 

0.267 

0.321 

0.318 

In1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

4 

4 

4 

   3.854 

   3.863 

   3.978 

0.053 

0.047 

0.048 

-0.187 

-0,198 

-0.269 

0.281 

0.292 

0.243 

In1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

2 

2 

2 

   1.885 

   1.91 

   1.854 

0.035 

0.025 

0.038 

-0.198 

-0,196 

-0.164 

0.338 

0.256 

0.268 

Autres calculs théoriques 

In1-xMnxP 0.25  4 [23]   3.891 [23] 0.011 [23] -0.064 [23] 0.212 [23] 

 

Nous remarquons d’après ces valeurs qu’il existe une certaine différence entre la 

magnétisation totale de matériau semi-conducteur dilué et celle localisée autour du métal de 

transition. Cette différence est accès faible, ce qui signifie que la distribution du moment 

magnétique est importante autour de métal de transition, cela indique que l’impureté en métal 

de transition est l’origine de l’effet magnétique du matériau alors qu’une faible proportion 

reste repartie entre tous les atomes voisins de matériau DMS. Toutefois, le signe négatif de 

moment magnétique local vers l’anion phosphore, exprime que la polarisation induite à 

l'anion P est antiparallèle par rapport à celle autour de vanadium, chrome et manganèse, se qui 

provoque une interaction de nature antiferromagnétique entre les spins. Les résultats des 

moments magnétiques calculés sont en bon accords avec d’autres travaux théoriques [14, 

20,21 et 23]. 

 Tableau IV-11 : Moment magnétique total et local                          à l'intérieur 

des sphères de muffin tin et dans les sites interstitiels des composés B1-xTMxP. avec (TM=V, 

Cr et Mn). 

Composé Concentration (x)   Total (uB) (Cr, V,Mn) (uB) B (uB) (P) (uB) Interstitièlle (uB) 

B1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

1.144 

1.018 

1.195 

0.633 

0.711 

0.865 

0.152 

0.036 

0.036 

0.014 

-0.005 

-0.003 

0.236 

0.207 

0.485 

B1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

1.992 

1.784 

1.779 

0.957 

0.967 

1.056 

0.316 

0.133 

0.077 

-0.015 

-0,012 

-0.002 

0.734 

0.546 

0.503 

B1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

-0.193 

0.011 

0.061 

-0.015 

0.028 

0.074 

0.021 

0.038 

-0.003 

-0.078 

-0.017 

-0.002 

-0.142 

-0.032 

0.006 
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En ce qui concerne les diverses compositions des composés ternaires de phosphure de 

bore, la fraction magnétique est distribuée différemment sur les sites dans les matériaux 

DMSs, on note des valeurs faibles en moment magnétique totale par supercelle dans le cas du       

B1-xCrxP et B1-xMnxP, alors que le moment magnétique total dans les trois concentrations du 

B1-xVxP marque des valeurs importantes ce qui revient bien sur au vanadium. Généralement 

l’atome de phosphore est en position antiferromagnétique par rapport aux autres atomes en 

tenant compte le signe négatif de la fraction magnétique autour de phosphore, mais elle reste 

toujours faible autour de cet atome. La distribution de la magnétisation se perturbe de point de 

vue valeur et signe entre les positions interstitielles et les sphères de muffin tin dans les DMSs 

des phosphures de bore. Cette anomalie dans l’effet magnétique dans ces matériaux revient 

essentiellement aux petits rayons ioniques des atomes de bore et phosphore qui son 

respectivement  27 et 38pm. Alors que les rayons covalents de ces derniers sont 

respectivement  86 et 106pm pour le bore et le phosphore, ce qui favorise entièrement le 

caractère covalent de la liaison BP et ignore son caractère ionique.  

 

Les structures de bandes des spins polarisés peuvent décrire deux paramètres 

importants. La constante N0α représentée par l'échange s-d entre les électrons s de cations de 

(Al, Ga et In) et ceux de l’état d des métaux de transitions à la bande de conduction (CB) et la 

constante N0β représentée par l’échange p-d à la bande de valence (VB) en utilisant les 

expressions: 

Ces constantes d’échange sont déterminées à partir de la théorie du champ moyen 

par les expressions suivantes [31] : 

 

    
   

    
                       et                 

   

    
 

 

où       
    

  est la séparation (splitting) de spin des bandes de conduction et     

  
    

  est le splitting de spin des bandes de valence au point de symétrie   des structures 

de bande de ces composés,     est la concentration de l’atome de métal de transition, et     

est la moitié de la magnétisation totale calculée pour le dopage [31].  

 

L’estimation des valeurs des constantes d'échange est présentée dans les tableaux 

IV.12, 13 et 14. On observe que les constantes d'échange pour les états p-d sont négatives. 

Cependant, les constantes d’échange s-p sont positives, ceci montre que les états s-d se 
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comportent dans le sens opposé par rapport aux états d’échange p-d. Ceci rend que le 

couplage d'échange entre les bandes de valences VB et les bandes 3d de métal de transition 

est antiferromagnétique et qui devient important lorsqu’on augmente la concentration de 

l’impureté en métal de transition. Par conséquent, il est ferromagnétique entre les bandes de 

conductions CB et celles de métal de transition, cela confirme la nature ferromagnétique des 

composés (Al, Ga et In)1-x(V,Cr,Mn)xP.  

 

Table IV.12  Les calculs de splitting de spin des bandes de conduction et de valence cE
 
et

vE , et les constantes d’échange 0N  et 0N
 
des composés Al1-xTMxP. avec (TM= V, Cr et 

Mn) 

 

Composé Concentration (x)     (eV)     (eV)     
    

Ce travail
 

Al1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.316 

0.657 

1.999 

-1.154 

-1.362 

-1.866 

3.24 

3.05 

5.33 

-12.30 

-7.264 

-4.976 

Al1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.636 

1.064 

0.495 

-1.450 

-1.608 

-2.003 

10.17 

8.152 

1.98 

-23.20 

-12.86 

-8.01 

Al1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.361 

0.637 

1.427 

-0.761 

-1.086 

-1.625 

2.88 

2.54 

2.85 

-6.088 

-4.344 

-3.250 

 

Table IV.13  Les calculs de splitting de spin des bandes de conduction et de valence cE
 
et

vE , et les constantes d’échange 0N  et 0N
 
des composés Ga1-xTMxP. avec (TM= V, Cr 

et Mn). 
 

Composé Concentration (x)     (eV)     (eV)     
    

ce travail
 

Ga1-xVxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.669 

1.019 

0.397 

-1.474 

-1.737 

-2.31 

10.70 

8.15 

1.58 

-23.58 

-13.89 

-9.24 

Ga1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.658 

1.111 

1.507 

-1.106 

-1.458 

-2.149 

7.01 

5.92 

4.01 

-11.79 

-7.77 

-5.73 

Ga1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.788 

1.247 

1.868 

-0.743 

-1.201 

-2.009 

6.30 

4.98 

3.73 

-5.94 

-4.80 

-4.01 
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Table IV.14  Les calculs de splitting de spin des bandes de conduction et de valence cE
 
et

vE , et les constantes d’échange 0N  et 0N
 
des composés In1-xTMxP. avec (TM= Cr et 

Mn) 
 

Composé Concentration (x)     (eV)     (eV)     
    

Ce travail
 

In1-xCrxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.022 

0.034 

0.041 

-0.794 

-1.151 

-1.477 

0.234 

0.181 

0.109 

-8.469 

-6.138 

-3.938 

In1-xMnxP 0.0625 

0.125 

0.25 

0.029 

0.037 

0.052 

-0.450 

-0.768 

-1.038 

0.232 

0.148 

0.104 

-3.600 

-3.072 

-2.076 

autres calculs théoriques 

In1-xMnxP 0.025  0.181 [23] -1.277 [23] 0.362 [23] -2.554 [23] 

 

 

IV-4  Dopage avec le Fer: 

 

Le phénomène de stabilité en ferromagnétisme est défini par une simple règle par K.Sato 

et al dans les semi-conducteurs magnétiques dilués issus des familles III-V et II-VI, ils ont 

prédit que les états ferromagnétiques se stabilisent lorsque le nombre atomique du métal de 

transition augmente si les états 3d occupent un nombre total en électron strictement inferieur à 

cinq, ceci est bien expliqué par le fais que les états anti-liants t
a
 soit partiellement occupés. 

Dans le cas ou les états 3d occupent un nombre total en électron  égale cinq électrons (le cas 

de cation Fe
+3

 dans les semi-conducteurs III-V) ou dépasse les cinq électrons, soit les états 

anti-liants sont remplis  complètement dans la direction des spins majoritaires, cette tendance 

n’est plus valable et le matériau devient antiferromagnétique. Alors spécialement lorsque le 

Fer est dopé comme une impureté magnétique l’état 3d
5
 change intégralement cette loi de 

ferromagnétisme et le matériau DMS ne sera plus stable en caractère ferromagnétique et tient 

une tendance stable de verre de spin (spin-glass) [32-34]. 

 

Plusieurs études ont été lancées sur des différents types de matériaux dopés par le fer 

entant qu’impureté de métal de transition prouves que ces matériaux après le dopage avec le 

fer ne soient pas ferromagnétiques. B.Doumi et al ont découvert que les matériaux AlN, GaN, 

InN dopés avec le Fe à 25, 12.5 et 6.25% ne sont pas demi-métalliques ferromagnétiques et 

qui sont de mauvais candidats pour les applications en électronique de spin [35]. Les 

composés  In1-xFexN et Ga1-xFexN ne sont pas demi-métalliques ferromagnétiques à 0.125, 

025 et 0.5 de dopage en Fe [36, 37]. Un travail expérimental sur le GaN dopé par le fer à 0.05 
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ignore le caractère demi-métallique ferromagnétique [38]. L’insertion de Fe à 25% dans le 

MgTe [39] et le BeTe [40] donne un semi-conducteur dilué non  demi-métallique. Le CdSe 

[41] et le CdS [42] dopés à plusieurs concentrations de Fe ne donne pas de matériaux stable 

en ferromagnétique, d’autres travaux théoriques récentes sur le GaN à la phase zinc blende 

par Ranber Singh et al [43], et à la phase wurtzite par l’équipe de Mounkachi [44] montrent 

l’absence de caractère ferromagnétique et que leurs études sont tous à fais d’accord avec la 

théorie de la stabilité de ferromagnétisme énoncée par K.Sato et Katayama Youshida.  

 

Vu les résultats trouvés dans le dopage des semi-conducteurs III-V par le fer comme étant 

impureté de métal de transition et qui prouves l’absence de caractère demi-métallique 

ferromagnétique, aussi bien la non stabilité de se caractère s’il est présent dans des cas rares. 

Et que ces travaux en prouver la viabilité de la règle de la stabilité de ferromagnétisme et 

coïncide à 100% avec la règle de K.Sato et Katayama Youshida. Et dans le but de fabriquer 

des semi-conducteurs magnétiques dilués possédant des propriétés intéressantes pour le 

domaine de l’électronique de spin, et qui soient parmi les bons candidats dans le domaine de 

la spintronique, nous nous sommes orientés beaucoup plus vers le dopage en ions vanadium, 

chrome et manganèse pour que les états anti-liants ne soit pas totalement remplis et confère 

nos matériaux semi-conducteurs dilués à porté un intérêt important dans les applications de la 

spintronique. 
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Les phosphures semi-conducteurs  III-P   représentent  actuellement  une  classe 

importante  de  matériaux  dans  le  domaine  technologique.  Ils  sont  très  intéressants  

comme matériaux dans le domaine de la spintronique, l’optoélectronique et dans les 

technologies de traitement et de stockage de l’information. 

  

Pour cette raison, nous nous sommes intéressés aux propriétés structurales, 

électroniques et magnétiques des  composés  binaires et des alliages ternaires des  phosphures 

semi-conducteurs III-P. Cette étude est consacrée aux quatre classes suivantes : les 

phosphures à base d’Aluminium, les phosphures à base de Gallium, les phosphures à base 

d’Indium et les phosphures à base de bore. 

 

Nous avons utilisé une méthode ab-initio dite méthode des ondes planes linéairement  

augmentées  (FP-LAPW)  dans  le  cadre  de  la  théorie  de  la fonctionnelle   de   la densité 

DFT implémenté sur le code Wien2K, nous avons calculé tout d’abord les propriétés  

structurales de ces matériaux dans la  phase  la  plus  stable zinc blende. On  a  pu  ainsi 

déterminer les paramètres du réseau, le module de compressibilité B et sa première dérivée B’ 

en utilisant l’approximation WC-GGA.  

  

Les résultats obtenus sont en bon accord avec ceux déterminés par l’expérience et 

ceux obtenus sur la base d’autres méthodes théoriques. L'étude des structures de bandes 

électroniques et des densités d’états électroniques totales et partielles, nous a permis de tirer 

les conclusions suivantes :   

 

  La géométrie tétraédrique est confirmée par l’encerclement des anions phosphures 

dans une hybridation sp3 qui divise l’orbital 3d de l’impureté de métal de transition (V, 

Cr ou Mn) initialement dégénérés en deux niveaux totalement différents en énergie, le 

niveau e double dégénérés à basse énergie et le niveau déstabilisé t2 triple dégénérés 

de haute énergie. 
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 Les composés (Al, Ga, In)1-x(V, Cr, Mn)xP présentent un caractère demi-métallique 

ferromagnétique (HMF) avec une polarisation de spin à 100%. 

 

 Le phénomène de ferromagnétisme est stable par effet de mécanisme d’interaction 

créer par le double échange p-d entre les états 3p des anions phosphures et les états 3d 

des cations de métal de transition. 

 

  Le caractère  HMF est absent pour les alliages de phosphure de bore à diverses 

compositions vu le comportement covalent de la liaison bore-phosphore.  

 

 Les phosphures semi-conducteurs magnétiques dilués présentent des moments 

magnétiques de 4uB, 3uB et 2uB respectivement pour les matériaux (Al, Ga, In)1-xMnxP, 

(Al, Ga, In)1-xCrxP et (Al, Ga, In)1-xVxP à différentes concentrations. 

 

 Cette magnétisation revient d’origine au métal de transition dopé, des petites 

contributions  sont induites sur les sites Al, Ga, In et P.   

 

 Le caractère HMF est très sensible aux paramètres de mailles de réseau calculés ceci 

est très claire dans le cas des semi-conducteurs à base de Gallium qui sont demi-

métallique uniquement à faible concentration, par contre a forte concentration ces 

matériaux perdent ce caractère important, c’est pour cela nous nous sommes intéressé 

beaucoup plus au dopage a faible concentration. 

 

 D’après les résultats trouvés nos matériaux DMSs des phosphures semi-conducteurs 

(Al, Ga, In)1-x(V,Cr,Mn)xP sont des bons candidats pour les applications dans le 

domaine de l’électronique de spin.  La classe des phosphures d’Aluminium est la plus 

prometteuse à des faibles concentrations.  

 

 La nature covalente des phosphures de bore ignore l’application des composés        

(B)1-x(V,Cr,Mn)xP dans le domaine de la spintronique. 

 

 Pour ajuster les températures de Curie des matériaux semi-conducteurs magnétiques 

dilués au delà de la température ambiante, l’introduction de métal de transition est 

favorisé à des faibles concentrations ceci dans le but de ne pas trop varier les 
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propriétés structurales en point de vu de compressibilité et des  facteurs de symétries 

et de conserver le comportement électronique des matériaux semi-conducteurs III-P.  
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 : ملخص 

ندرس الخصائص البنيوية و الالكترونية و المغناطيسية لمجموعة المركبات النصف ناقليه من عائلة الفسفوريات التي تمتلك   

 1-xTMxP, (TM=V,Cr,Mn,Fe)(B,Al,Ga,In)نقوم باستحداث مواد جديدة بادخال الذرات المعدنية الثقيلة  . البنية زانك بلاند

 .ةدن الانتقاليابالنسبة للمع( 0.60و 0.160و 0.0260)وهذا بالتراكيز  (DMS)مخففة مغناطيسية على ان تصبح نصف نواقل

حسابات المبدأ الأول مع طريقة الأمواج المسطحة المدمجة الخطية في إطار نظرية تابعة الكثافة و تقريب كثافة السبين  ستعمالبا

و التي تستعمل بكثرة و لها % 100لمركبات الجديدة  تتميز بخاصية النصف معدن  و بالاستقطاب المغنطيسي بنسبة المحلية هذه ا

 .تطبيقات خاصة في مجال  السبين الالكتروني و حفظ المعلومات

   .المستقطب ،السبين ، نصف المعدنيةالسبين الالكتروني  ، s(DMS): الكلمات الافتتاحية

 

 

Résumé : 

   Nous étudions les propriétés structurales, électroniques et magnétiques de la famille des 

composés (B,Al,Ga,In)P entant que des semi-conducteurs magnétiques dilués (B,Al,Ga,In)1-x(TM=V, 

Cr, Mn, Fe)xP avec la concentration de 0.25, 0.125 et 0.0625dans la phase Zinc blend. On utilisant la 

méthode des ondes planes augmentées et linéarisées (FP-LAPW) à potentiel complet avec 

l’approximation du gradient généralisé WC-GGA, L’analyse des structures électroniques et des 

propriétés magnétiques montrent que ces matériaux sont demi-métalliques ferromagnétiques avec spin 

polarisés à 100%. Les états ferromagnétiques résultent d'un double mécanisme d'échange, et ces 

composés sont estimés d’être de bons candidats pour des applications en spintronique. 

Mots clés : (DMS)s, demi-métallique, spin polarisé, spintronique. 

 

 

Abstract:  

We investigated the structural, electronic and magnetic properties of the family compounds 

(B,Al,Ga,In)P  as ternary diluted semiconductors (B, Al, Ga, In)1-x(TM=V, Cr, Mn, Fe)xP with 

concentration of 0.25, 0.125 and 0.0625 in zinc blende phase using the full-potential linearized 

augmented plane-wave (FP-LAPW) calculations with generalized gradient approximation functional 

(WC-GGA). The analysis of electronic structures and magnetic properties show that this new materials 

are half- metallic with a spin-polarized of 100%. Where the ferromagnetic ground states result from a 

double-exchange mechanism, and these compounds are seem to be good candidates for spintronic 

applications. 

             Keywords: (DMS)s, Half-metallic, spin polarized, spintronic. 

 

 

 


