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Questions de cours (6 pts)

1. Lamodélisation consiste a créer une représentation du systéme a étudier

(1pts)
2. principe de la théorie de la DFT : Elle consiste en la réduction du probleme a

plusieurs corps en un probleme a un seul corps dans un champ effectif prenant
en compte toutes les interaction E = G[p(7)] (1pts)
3. Modéle : C’est une représentation simplifiée d’un systéme ou d’un phénoméne

physique permettant de reproduire son fonctionnement, de I’analyser, de 1’explique
et d’en prédire certains aspects. (1pts)

4. Parmi les méthodes de calcul des structures électroniques, on peut citer
APW, LAPW,LMTO, pseudo potential (1pts
5. Elle consiste a déterminer les parameétres structurales du matériau a I état

d équilibre correspondant a une énergie minimale  (1pts)

6. Parmi ces propriétés structurales on cite: le volume de la maille V; , le
module de compressibilité By, |'énergie totale E, (1pts)

7. Lasimulation quantique permet de concevoir de nouveaux matériaux, son objectif est
de comprendre des systémes quantiques complexes. (1pts)

8. L objectif et le principe de la mécanique quantique c’est de résoudre I"équation de

Schrédinger et calculer les vecteurs et valeurs propres du systeme (1pts)
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Exercice: 01 (6pts)
a) Le Silicium appartient a la colonne 4 (1pts)
b) La condition de stabilité de ces matériaux c est d"avoir une énergie totale

minimale  (1pts)

c) D apreés le tableau et les figures d optimisation ,on peut dir que:
Si est stable dans la structure cubique fcc (0.5pts)
d) -Détermination du parametre de maille du Silicium dans la phase cubique
3
V, = %alors a, = 3[4V, (1pts)
(o g = 3/4(160) = 4.554
donc a=b ==c=4.55A (0.5pts)

- Calcul des paramétres de maille du Si dans la phase hexagonale

V= \/Z—Ea2 avec -=1.65 (0.5pts)
Vo = ? x (1.65)a,3 = —(1-73):(1-65) ag? =258 g3

2V )1/3 _ (2><541.99)1/3 B

2V, = 2,854a,> alors  ag = (2 854 2,854 B

1083,98\1/3 B
( 2854 ) = 7,241 bohr = 3.830 A (0.5pts)
§= 1.65donc ¢ =1.65x3.83=6,31954

a=b=3.834 et c=6.319 4 (0.5pts)
e) D apres le tableau des valeurs , on constate que les résultats calcules avec

LDA sont proches de celles calcules expérimentalement (0.5pts)

Exercice:02 (06 points)
1. En comparant les résultats trouves expérimentalement et calcules par GGA, on
remarque que les résultats sont presque les mémes. (0.5pts)
2. Lanature du gap pour chaque matériau est la suivante :
Pour le Silicium : il a un gap indirect entre gamma et X (I' — X) qui

corresponda Ak =0 (1pts)

Méme chose pour le compose SiC avec un gap indirect (I'—X) qui
correspond a Ak#0  (1pts)



3. L’effet de I'insertion du carbone dans le Silicium a un effet sur les propriétés
structurales et électroniques de ce dernier , tout en remarquant une
augmentation du volume et celle du module de compressibilité ainsi que
I"effet sur la structure de bande qui croit aussi. (1pts)

4. Calcul de la longueur d*onde pour chaque matériau

[ (o}
E; = hi alors A= h%, . (0.5pts)
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