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Résumé

Résumé

Ce travail consiste a évaluer numériquement la répartition des champs élastiques,
causés par des réseaux de dislocations intrinséques placés au niveaux d’interfaces dans
un tricouche nanométrique pour pouvoir estimer leur influence sur la topologie des
surfaces lors de I’opération de I’hétérostructure.

L'organisation des nanostructures est assurée par la connaissance des différents
champs élastiques causés par les réseaux de dislocations enterrées et calculés dans le cas
d’¢lasticité anisotrope. Dans le présent travail, nous avons étudi¢ I’influence des champs
élastiques génerés par des réseaux de dislocations carrées et paralleles induits aux
niveaux des interfaces d’un tricouches CdTe/GaAs/GaAs(001). Le but est de controler

I'organisation et le dépdt de nanostructures vis a vis de la topologie.

Mots-clés : Interface, réseau nanométrique, dislocation, champ élastique,

élasticité anisotrope.
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Paramétre de maille du Cuivre

Paramétre de maille du Fer

Epaisseur de la couche
Déplacement relatif

Vecteur de Burgers

Repeére cartésien lié au réseau unidirectionnel de dislocations.

Champ de contrainte
Champ de déformation

Constantes complexes

Racines complexes du polyndme du 6°™ degré.
Paire conjuguée des racines complexes.
Nombre d’harmoniques

Racines a partie imaginaire positive

Racines a partie imaginaire négative

Constantes complexes déterminées par les conditions aux limites

Inconnues complexes du systéme final

Champ de déplacement
Coefficient de Lame
Coefficient de Lame
Coefficient de Poisson
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Microscope Electronique a Transmission

Microscope Electronique a Transmission Haute Résolution

Microscope a Effet Tunnel (Scanning Tunneling Microscopy)

Dislocation de Misfit
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Introduction générale

Elaborer de nouveaux matériaux et des composants toujours plus petits, construire atome par
atome de nouvelles molécules et les assembler pour réaliser de nouvelles fonctions, exploiter les
nouveaux phénomenes qui apparaissent a 1’échelle du nanomonde, tels sont les défis a relever dans
les années a venir.

Ces defis demanderont de considérables efforts de recherche fondamentale et appliquée.
Différentes disciplines sont appelées a coopérer pour comprendre ces nouveaux phénomeénes et
développer les nanosciences (Nanotechnologies et nanostructures).

Ces nanotechnologies et nanostructures font 1’objet d’un intérét croissant dans bien des
domaines, un événement crucial a I’origine de cet engouement a sans doute ét¢ le discours, intitulé
« There’s plenty of room at the bottom » (1l y a plein de places tout en bas »), que prononca
Richard Feynman [1] (prix Nobel de physique en 1965) en décembre 1959 lors de la conference
annuelle de la Société Américaine de Physique. Dans ce discours, il envisageait ce qui est
maintenant la réalité des nanosciences et des nanotechnologies.

Donc depuis quelgues années, I'enjeu représenté par la réduction de la taille des composants
en micro-électronique a conduit a un effort important de recherche sur la synthése de structures,
dont la dimension de quelques nanomeétres a quelques dizaines de nanometres, est particulierement
intéressante pour la réalisation de composants, principalement en microélectronique, en
optoélectronique et en photonique. Outre la potentialité d'une trés forte intégration, leur taille
extrémement réduite leur confere de nouvelles propriétés dont 1’efficacité par rapport a celles du
méme matériau utilisé a une échelle macroscopique est indéniable. Par exemple, I'extréme
confinement des charges a l'intérieur des nanostructures induit de nouvelles propriétés quantiques
intéressantes pour la réalisation de composants originaux. Ainsi, des nanostructures 3D de
semiconducteurs pourraient constituer les briques de base de futurs transistors de dimensions
nanometriques. Plus leurs dimensions seront réduites et plus il sera possible d’en intégrer un grand
nombre sur un seul circuit intégré, en vue d’augmenter la puissance de calcul des ordinateurs, entre
autre [2].

Dans ce contexte et a travers notre travail, nous voudrions répondre a quelques questions
souleveées par plusieurs chercheurs a savoir:

1. Comment va-t-on réussir a faire une grande densité de nanostructures identiques ?
2. Quels sont les parametres dont on dispose pour influencer de maniére collective la croissance

d’une population de structures de taille nanométriques ?
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3. Quels sont les mécanismes qui pilotent la forme, la taille et la densité de ces nanostructures ?
Et principalement voir D’influence des dépdts de nanostructures (troisiéme couche) lors de
I’hétéroépitaxie sur la morphologic des joints de grains obtenus par collage moléculaire

(spécifiqguement sur la périodicité des réseaux de dislocations).

Pour pouvoir utiliser ces structures dans des dispositifs, il faut étre en mesure d’obtenir des
densités suffisantes d’objets. Par opposition a la trés grande majorité des techniques consistant a
maitriser trés finement 1’organisation ou 1’auto-organisation du dép6t des nanostructures sur des
substrats standard, le sujet de notre these a été de développer celle que nous estimons étre la plus
prometteuse, a savoir : l’organisation a longue distance de nanostructures sur des substrats
fonctionnels, grace aux champs de contraintes et de déformations induits en surface par un réseau
carré de dislocations (RDs) périodique faiblement enterré. Ces champs périodiques, sont
précisement crées par collage moléculaire avec notamment une désorientation en rotation dite de
torsion et également appelée "twist" en terminologie anglo-saxonne, entre les deux cristaux mis en

contact.

Pour cela nous envisageons d’étudier un matériau tricouches représentant une couche mince
sur un substrat avec un réseau carré de dislocation vis, avec la géométrie du bilame mince dont le

réseau de dislocations est unidirectionnel et accommodant un désaccord paramétrique.

Il sera question de quantifier, dans 1’hypothése d’une élasticité anisotrope, les champs de
déformation, de contrainte et la densité d’énergie générés par des réseaux de dislocations faiblement
enterrés accommodant une torsion et un désaccord paramétrique.

Pour mener a terme cette étude, nous avons élaboré un programme de simulation numérique
en code MATHEMATICA capable de déterminer les champs élastiques en se basant sur une

formulation mathématique des séries de Fourier.

Le premier chapitre est dédié a une synthése bibliographique regroupant 1’essentiel des
travaux théoriques et expérimentaux destinés a la détermination du comportement mécanique des
couches minces épitaxiées en présence de réseaux de dislocations au niveau des interfaces

cristallines.
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Dans les travaux théoriques, il s’agit d’évaluer les champs élastiques en se basant sur le
modele de la théorie classique de 1’élasticité ou bien sur le modéle de Bonnet (1981) dans le cas
isotrope et puis dans le cas anisotrope, avec quelques représentations graphiques en déplacement,

déformation et contraintes ;

Le deuxiéme chapitre présente quelques notions de nanostructures de base, de réseaux de

dislocations ainsi que la théorie des dislocations dans le domaine de 1’élasticité linéaire.

Le troisieme chapitre décrit la geométrie et les conditions aux limites du probléme qui est un
matériau tricouche de type A/B/C muni de deux réseaux unidirectionnel et carré de dislocations
placés au niveau des deux interfaces. La formulation mathématique utilisée du champ des
déplacements et des contraintes en élasticité anisotrope, se base sur un modéle de Bonnet (1981), et
qui utilise des séries de Fourier double a coefficients complexes pour décrire la périodicité du
réseau de dislocations. Les développements mathématiques ont conduit, aprés linéarisation, a un
systtme d’équations globale sous forme AX=B gouvernant 1’évolution du champ des

déplacements ;

Le quatrieme chapitre est consacré a la résolution numérique du probléme en présentant les
champs de déplacement générés par les réseaux de dislocations en élasticité anisotrope ainsi que
leurs effets.

Le probleme résolu a permis de représenter aussi 1’énergie emmagasinée. Le matériau
CdTe/GaAs/GaAs est choisi comme exemple d’application, le travail numerique a été effectue sous
le code MATHEMATICA.

Enfin, le travail est achevé par une conclusion généerale résumant les résultats de 1’étude

avec quelques perspectives pour ’amélioration et la validation des mod¢les traités.
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.1 Introduction

La théorie élastique anisotrope trouve son utilisation dans plusieurs travaux qui s’intéressent
aux couches minces, obtenues par épitaxie ou collage moléculaire, afin d’évaluer numériquement les
champs élastiques dans les milieux & N couches qui sont élastiquement hétérogénes, au contraire des
travaux antérieurs qui supposent que ses milieux sont élastiquement isotropes [3].

Durant la croissance épitaxiale, 1’obtention d’un ordre a longue distance d’ilots s’obtient en
ajoutant une modulation périodique au potentiel chimique de surface. Pour cela, on peut soit utiliser
les propriétés intrinséques des surfaces telles qu’une vicinalité ou bien tirer parti des défauts
extrinséques aux surfaces, tels que des dislocations pour localiser les flots. Dans ce cas, il faut

trouver un moyen pour imposer 1’ordre latéral des défauts qui induira a son tour I’ordre des filots

[2].

La présence des réseaux de dislocations aux interfaces rend 1’étude de ces derniéres un peu
compliquée ce qui fait appel a I’utilisation de modé¢les mathématiques permettant de décrire les
différents champs élastiques (déplacement, déformation, contrainte et énergie) difficilement

accessibles expérimentalement [3].

Le but de ce chapitre est de présenter brievement, sous forme d’une synthése
bibliographique, quelques travaux théoriques et expérimentaux ayant une relation directe avec les
défauts interfaciaux dans les multicouches a 1’échelle nanométrique et plus particuliérement en

présence des réseaux de dislocations au niveau des interfaces cristallines.

1.2 Principaux travaux théoriques et expérimentaux en lIsotropie

En 1997, un groupe de chercheurs de I’université de Santa Barbara (UCSB) sont arrivés a
coller « par fusion » deux plaquettes de GaAs (Eymery, [4]) réalisant ainsi des joints de grains de
torsion, avec un angle de désorientation faible et contr6lé au dixieme de degré entre les deux
cristaux. Les collages GaAs/GaAs se sont aveérés plus difficiles a réaliser relativement aux

collages Si/Si, essentiellement du fait du caractére binaire du compose.
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Depuis, plusieurs travaux théoriques et expérimentaux sont succédes pour apporter des
solutions plus ou moins convaincantes quant a I’obtention d’un ordre a longue distance des boites
quantiques. Citons ici les travaux pilotes de Frank Fournel [5] et Fabien Leroy [6] pour le collage
moléculaire du Si/Si et récemment celles de José Coelho [7] pour le collage moléculaire du
GaAs/GaAs.

Dans ce qui suit nous présentons les principaux resultats obtenus par ces derniers trois

chercheurs.

1.2.1 Travaux de Frank Fournel 2001

Dans son travail, Frank Fournel [5] commenca a tracer, a partir toujours des formules de
Bonnet [8], la variation du déplacement maximal a la surface du film en faisant varier le pas de
dislocations vis (Figure 1.1), et I’épaisseur du film a déposer (Figure 1.2).

Il constate alors qu’il est a environ 80% de la valeur asymptotique de &3 pour une distance
entre dislocations égale a 50nm, soit 5 fois plus grande que I'épaisseur du film, fixé auparavant a
10nm.

Ce champ de déformation est d'autant plus important que I'épaisseur du film est faible et cela
justifie sa tentative de fabrication d'un film ultra-mince.

Expérimentalement, il réussi a contrdler au nanometre pres 1'épaisseur finale d’un film ultra-
mince de silicium comme nous pouvons le voir sur la figure 1.3. Sur cette figure, nous pouvons aussi

constater que ce film a conservé les tres bonnes qualités cristallines du film superficiel du SOI de

départ et que l'interface de collage est trés bien reconstruite.

Figure 1.1 - Variation, en fonction du pas des Figure 1.2 - Variation, en fonction de I'épaisseur du
dislocations, de la valeur maximale de la déformation film, de la valeur de la déformation maximale a la
&3 a la surface du film de 10nm. surface du film &3 en se plagant avec une distance

entre dislocations vis constante, égale & 50nm.
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Oxvde sacrificiel

Film ultra-mince de S1

w=6,9°, 6=0.32° Oxyde sacrificiel
Film ultra-mince de S1

ISubstrat de Si]
Figure. 1.3 - Vues MET en coupe de deux substrats auto-organisant montrant la trés bonne cristallinité des
films ultra-minces et la reconstruction parfaite des interfaces de collage. [5]

Cependant il remarqua la présence du réseau carré de dislocations vis due a la désorientation
en rotation des deux plaquettes et la présence du réseau unidirectionnel de dislocations mixtes due a
la désorientation flexion.

Il arriva en fin, avec un contrdle bien précis des angles et aprés stabilisation, a obtenir
uniquement des dislocations vis avec un pas de 50,6+0,6nm, comme le montre 1’image MET
(Figure. 1.4), ce qui donne, dapres la formule de Frank une désorientation de torsion de
0,435+0,005°.

Figure 1.4 - Collage et interface d'un joint de grains. Vue plane de MET, le pas des dislocations vis est de
50,6+0,6nm (0,435+0,005°) pour 50nm visés [5].

1.2.2 Travaux de Fabien Leroy 2003
En 2003, Fabien Leroy [6], en partant de la formulation de Bonnet et Verger-Gaugry [8] en
élasticité continue isotrope, a pu déterminer les valeurs des champs élastiques en tout point de
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I’échantillon du Si/Si et ceci dans le cas d’un réseau de dislocations vis (Figures 1.5 et 1.6), associés

a la torsion dans le plan de la couche collée par rapport au substrat, et pour les réseaux de
dislocations coins, associés a la flexion (Figure 1.7).
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Figure 1.5 - Champ de déplacement a la surface de I'échantillon (¢ = 0.44°, h = 100A). La longueur des
vecteurs est proportionnelle au module des déplacements. Le déplacement maximum, au quart de la
diagonale, vaut 0.487 4 (= b/7.88). [6]

substrat

Figure 1.6 - Iso valeurs de la densité d énergie élastique dans le volume de I’échantillon (p= 0.44°,
h=100 A). [6]
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Figure 1.7 - Champ de déplacement u;.L échelle est prise entre le minimum en surface (x; = 100 nm) et le
maximum entre les dislocations, a ['interface [6].

Les résultats obtenus ont permis de réaliser dans le cas de réseaux carrés de dislocations
vis des simulations de diffraction de rayons X. Grace a ces simulations, il a pu comparer les

diagrammes de diffraction expérimentaux et simulés.

Dans la partie expérimentale, et aprés avoir réalisé des substrats auto organisés de Si/Si
par collage moléculaire, il a exposé une méthode pour contrdler précisément la localisation de la
nucléation d’ilots en surface. Ce contrdle de la localisation sur un réseau carré permet de
contrdler la densité d’objets en surface ainsi un réseau carré de 25 nm de cote donne une densité
d’objets del.6 x 10**/cm?. Donc pour obtenir une densité de 1.0 x 10*%/cm?, il faudrait graver des
réseaux de 10 nm de coté. On se trouve donc dans des ordres de grandeurs intéressants pour les
applications. En outre la méthode proposée est en principe directement applicable a une
plaquette entiere de silicium (diamétre 300 mm).

En fin, il a étudié les surfaces des échantillons collés et il a montré qu’en fonction de
I’épaisseur de la couche collée, on observait deux types distincts de morphologie : aux grandes
épaisseurs des surfaces avec des terrasses atomiquement plates, et aux faibles épaisseurs des
surfaces rugueuses. Cette différence a été expliquée dans le cadre d’une instabilité
morphologique des surfaces sous contrainte. Il a aussi montré que 1’épitaxie de germanium sur
ces surfaces, que ce soit a faible ou forte épaisseur, ne permettait pas d’avoir une organisation

des Tlots, avec des corrélations a longue distance.

10
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Pour surmonter ce probléme, il a utilisé des préparations chimiques spécifiques pour
réaliser des gravures préférentielles des surfaces et il a réussi a obtenir des morphologies
périodiques controlées, avec des distances de corrélation importantes. Ces morphologies se sont

révélées efficaces pour organiser un dépot d’ilots de Ge comme le montre la figure 1.8.

(a) Echelle : 800 < 800 nm. (b) Echelle : 200 x 200 nm.
Echelle verticale min/max : 9 nm. Echelle verticale min/max : 6 nm.

Figure 1.8 - Croissance du Ge/Si. Etude STM de [’échantillon B5 (¢ = 1.0°, h = 10nm) : surfaces a
différentes échelles. Position nominale de la surface : 25 A sous I'interface de collage. Les directions
<110 > sont données par les directions des tranchées [6].

1.2.3 Travaux de José Coelho 2004
José Coehlo en 2004 [7], en utilisant la théorie élastique isotrope, a déterminé les champs
élastiques et 1’énergie en surface qui reproduisent 1’organisation des dislocations faiblement

enterrées (figure 1.9) et ce pour un joint de torsion et un joint de flexion de GaAs/GaAs.

(@) (b)

Figure 1.9 - (a) Composante non nulle du champ de contraintes o3 (en Pa) ; (b) densité volumique
d’énergie élastique respectivement stockée et induit en surface par un réseau carré de dislocations vis
(A4=25 nm, h=20 nm). [7]

11
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Il constata alors que leurs modulations sont d’autant plus fortes que I’épaisseur de la
couche collée est faible. 1l ne faudra donc pas que cette derniére soit trop importante.

D’autre part, pour une €paisseur donnée, en fonction de la périodicité des dislocations et
des conditions de croissance, ce sera soit un joint de flexion, soit un joint de torsion qui sera plus

favorable a I’organisation de nanostructures auto-assemblées.

1.3 Principaux travaux théoriques en Anisotropie

Le but de ces applications est d’obtenir des ordres de grandeur en fonction des différents
parametres (angles de désorientation, épaisseur de la couche collée, période,...) et une
visualisation spatiale des différents champs élastiques (déplacement, déformation, contrainte et

énergie) et ce pour différents matériaux largement utilisés en industrie électronique.

Dans ce qui suit, nous allons présenter les principaux résultats en anisotropie obtenus lors des
travaux de S.Madani, S.Fentous, M.Brioua et R.Makhloufi pour voir I’influence des réseaux de
dislocations faiblement enterrés et paralleles a la surface sur les propriétés élastiques de celles-ci.
Ces résultats sont nécessaires pour voir I’influence des dépots de nanostructures (troisiéme
couche) lors de I’hétéroépitaxie sur la morphologie des joints de grains obtenus par collage

moléculaire, objet de notre travail de these.

1.4 Champs et énergie élastiques produits en surface par un réseau de dislocations

faiblement enterré accommodant une torsion

1.4.1 Travaux de S.Madani et al.
1.4.2 Joint de torsion Si/Si(001)

Depuis gquelques années, les bicristaux obtenus par collage moléculaire de faces (001) de
silicium sont de plus en plus étudiés car ils permettent de realiser des motifs tres réguliers a
I’échelle nanométrique [8, 9, 10,11].

Des simulations des échantillons de silicium obtenus déja par collage moléculaire [5,6]
dont les différents parametres sont technologiquement accessibles sont présentées ci-dessous.
L’angle de torsion nominal est de 0.4407°, et I’épaisseur de la couche collée est h = 10 nm.

L’angle de rotation correspond a une période de 50 nm.

12
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1.4.3 Champs des déplacements

La figure 1.10 est une représentation du champ de déplacement, tracé a I’altitude
X2 = 10 nm, ¢’est-a-dire a la surface de I’échantillon. Les lignes de dislocations vis sont dans le

plan x, = 0, et sont confondues avec les droites x; =0, X; = A, X3 = 0 et X3 = A.

50.0 *veee ......--..::.- 0000000000000 0000,,

37.5

X3 (nm)
o
o

125

0.0 12.5 25.0 37.5 50.0
X1 (nm)

Figure 1.10 - Schéma illustrant les champs des déplacements des unités structurales déformés par un
réseau carré de dislocations vis a la surface de l’échantillon Si/Si. [2]

1.4.4 Champs de déformations et de contraintes

Les variations en surface des déformations ;3 et des contraintes o3 sont représentées
respectivement (figure 1.11 et 1.12) pour un réseau carré de dislocation vis de 50 nm de période,
enterré a 10 nm de profondeur .Les extrema de ces champs sont logiquement situé a 1’aplomb du
milieu des segments de dislocations. Au centre des cellules définies par ces derniéres et sur les
diagonales du réseau carré, les contraintes et deformations sont nulles (voir, par exemple, la

figure 1.13 pour la déformation et la figure 1.14 pour la contrainte).
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La déformation maximale calculée a la surface est 1,5% (en isotropie 0.48%) alors que la

contrainte maximale calculée en surface est de 1’ordre de 0.75 GPa (en isotropie 5 GPa) [2].

R KIS
RO
LR

Figure 1.11 - Composante non nulle du champ Figue 1.12 - Composante non nulle du champ de
de déformations &3 induit en surface par un contraintes oi3 [en GPa] induit en surface par
réseau carre de dislocations vis (A=50nm, un réseau carré de dislocations vis (A=50 nm,
h;=10nm).Représentation sur une surface de h;=10nm). Représentation sur une surface de

2 x 2 périodes [2]. 2 x 2 périodes [2].

X5 (nm)

Figure 1.13 - Iso-valeurs des déformations & induit en surface par un réseau carré de dislocations vis
(A=50 nm, h;=10nm).Les fleches indiquent les lignes de dislocations vis. [2]
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X3 (nm)
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40, | -0.1
'-0.2
304 + -0.3
-0.4
20 [ -0.5
-0.6
-0.7
-0.8
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10 20 30 40 50 60 70 80 90 18]0
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Figure 1.14 - Iso-valeurs des contraintes o3 [en GPa] induit en surface par un réseau carré de
dislocations vis (A=50 nm, h;=10nm). Représentation sur une surface de 2 x 2 périodes. [2]

La variation de la déformation maximale et de la contrainte maximale & la surface du film
est présentée en faisant varier la période du réseau de dislocations vis (figures 1.15 et 1.16).

Nous pouvons apercevoir d’aprés I’analyse des résultats que les courbes obtenues
tendent de maniere monotone vers un palier et que quantitativement, nous sommes a environ
80% de la valeur asymptotique de €33 pour une distance entre dislocations égale a 50nm soit 5
fois plus grande que I'épaisseur du film que nous avions fixé ici a 10nm. Le rapport entre
I'épaisseur du film et le pas des dislocations doit donc étre suffisamment faible pour que les
champs élastiques (déformations et contraintes) induits par les dislocations soit les plus

importants possibles [2].

Mazxi €13
0.020 _
o Lo maxn c,; (GPa)
0.016 S : -
i _ - 08 | pES—
i h*lﬂnm/ ot h =10 //
0.012 | ; womm
[ / 06 ¢
0.008 | - i /
[ / 0.4
0.004 | o2 b
[ / :
o_ooo'w/-‘w--‘---w-~--/'~(11m) O_O/Mnm)
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100

Figure 1.15 - Variation, en fonction

de la période du réseau de dislocations,
de la valeur maximale de la déformation
&3 a la surface du film de 10 nm. [2]

Figure 1.16 - Variation, en fonction de
la période du réseau de dislocations,
de la valeur maximale de la contrainte
o3 & la surface du film de 10 nm. [2]
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Les figures 1.17 et 1.18 présentent la variation, en fonction de I’épaisseur de la couche, de
la valeur maximale de la déformation €33 et de la contrainte oz3 induits en surface par un réseau
carré de dislocations vis de période 50 nm. Nous pouvons voir que ces champs sont d’autant plus
importants que 1’épaisseur de la couche est faible. Ce qui justifie la tentative des chercheurs a

fabriquer des films ultra-minces [2].

Maxi €13 maxi G, (GPa)
0.04 2.0 B
I A =50 nm ’
0.03 — 16—
F \ r ", A =50 nm
: \ 1.2 ‘I\
0.02 — SN
F 0.8 ——
0.01 | f
I 0.4 |
[ - i .
ooo L— o 1 .. .. 1. i S ‘ h(um) oo Lol T h(nm)
0 10 20 30 40 S0 0 10 20 30 40 50
Figure 1.17 - Variation, en fonction de Figure 1.18 - Variation, en fonction de [’épaisseur
I’épaisseur de la couche, de la valeur maximale de la couche, de la valeur maximale de la
de la déformation &3 induit en surface par contrainte o1 induit en surface par un réseau
un réseau carré de dislocations vis de période carré de dislocations vis de période 50 nm. [2]
50 nm. [2]

Dans ce qui suit, S.Madani a défini une plage d’épaisseur, en fonction de la période, qui
serait intéressante pour contrdler la disposition des nanostructures. Il faut que la déformation

maximale soit importante.

Maxi €13
0.040 |
0036 © h =5 nm
: L —
0032 ¢
0.028
0.024 |
0.020 |
: h =10 nm
0.016 | / e
0012 | /
0.008 | ~h=20nm__
: / |
0.004 |
3 h =50 nm
0.000 F ——————1\(nm)
0 20 40 60 80 100

Figure 1.19 - Evolution de la déformation maximale en surface en fonction de la périodicité du réseau de
dislocations vis, pour différentes épaisseurs. [2]
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Pour cela il a tracé a la figure 1.19 représentant 1’évolution de la déformation maximale
en surface en fonction de la périodicité des réseaux de dislocations, pour différentes épaisseurs

de couche collée.

1- A période fixe, la déformation maximale augmente quand 1’épaisseur diminue. Cette
évolution est exponentielle. Il semble donc naturel d’amincir au maximum la couche collée pour
bénéficier au maximum en surface des effets des champs élastiques.

2- Pour une épaisseur fixée, la déformation maximale augmente avec la périodicité du réseau
de dislocations, jusqu’a atteindre une valeur limite. D’aprés la figure 1.19, pour h = 10 nm, le
domaine de périodicité compris approximativement entre 15 et 25 nm est intéressant. Au dela de
25 nm, la pente de la courbe est faible, et il faut une augmentation importante de la périodicité
pour gagner en champs élastiques. De plus, des problemes de stabilité de la couche peuvent se
poser [5]. La méme analyse peut étre faite pour les autres épaisseurs ainsi, et a titre d’exemple,

pour h =5 nm, le domaine de périodicité compris entre 10 et 20 nm parait le plus intéressant.

Pour obtenir des champs élastiques suffisamment importants en surface, un critére
approximatif est de considérer que 1’épaisseur doit étre comprise entre le quart et la moitié de la
périodicité. Ceci est en accord avec le critére d’efficacité avancé par Bourret [12] : I’épaisseur de

la couche collée doit étre inférieure a la période des dislocations.
1.4.5 Energie

L’amplitude maximale de la densité¢ volumique d’énergie €lastique stockée en surface due
a un réseau carré de dislocations vis est représentée en figures 1.20 et 1.21.0n constate que son
amplitude maximale a épaisseur h constante tend elle aussi vers un palier de maniére monotone.
Sur la figure 1.21, on constate que son amplitude maximale a période A constante décroit
exponentiellement quand I’épaisseur h augmente. Donc pour que ’effet en surface de ces

champs soit notable, il ne faut donc pas que le rapport h /A soit trop grand.
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maxi E (J/m?)

i E (J/m?
lGrru’m (I/m2)

0.08
0.012 | 0.06 —1
h=10nm \ A =50 nm
0.008 0.04 \
0.004 | 0.02 |
oooo/x(nm) 0.00 Lol o hm)
0 20 40 60 80 100 0 10 20 30 40 50

Figure 1.21 - Variation, en fonction de

Figure 1.20 - Variation, en fonction de la
g I’épaisseur de la couche, de la valeur

période du réseau de dislocations, de la

valeur maximale de la densité volumique ?éxmal-e dle Ia_den§|tcei volumique
d’énergie élastique stockée a la surface du energie e fl;tzq du_elzn L;lt en s_urj;ace par dun
film de 10 nm. [2] réseau carré de dislocations vis de période

50 nm. [2]
1.5 Joint de torsion GaAs/GaAs (001)

Le matériau considéré maintenant sera le joint de torsion GaAs/GaAs (001). Ce type de
joint est composé d’un réseau 2D carré de dislocations vis de 25 nm de période et enterré a
20 nm de profondeur. Un tel réseau permet d’accommoder une torsion de 0,92° (ce choix est
justifié par des résultats expérimentaux).

G. Patriarche [13], a supposé que les dislocations sont orientées selon des directions
<011> et que leurs vecteurs de Burgers sont donc de type a/2 <011>. Il s’agit d’une orientation

naturelle pour les lignes de dislocations vis dans les matériaux 111-V.[2]
1.5.1 Champs de déformation et de contrainte

Nous représentons en premier, la variation en surface de €33 (figure 1.22) induit par un
réseau carré de dislocation vis de 25 nm de période enterré & 20 nm de profondeur. Les résultats
obtenus montrent que la déformation est nulle sur les diagonales du réseau carré, et que les
extrema se trouvent a 1’aplomb du milieu des segments de dislocations. Cette fois-ci, la

déformation maximale calculée a la surface est estimée a environ 0.065 %.
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0.00040

0.00025

0.00010

X3(nm)

-0.00005

-0.00020

-0.00035

-0.00050

-0.00065

T X1(nm) T

Figure 1.22 - Iso-valeurs des déformations &3 induit en surface par un réseau carré de dislocations vis
(A=25 nm, h;=20nm).Les fleches indiquent les lignes de dislocations vis.

L’évolution de la contrainte maximale en surface en fonction de la périodicité des réseaux
de dislocations, pour différentes épaisseurs de la couche collée est présentée ci-dessous

(figure 1.23).
maxi c,, (GPa)

1.60
1.40
h=5 nm
1.20 /
1.00 /
0.80 / h=10 nm
0.60 /
0.40 /
I I
0.20 X h=20 nm
0.00 S aem
0 50 100 150 200 250

Figure 1.23 - Evolution de la contrainte maximale en surface en fonction de la périodicité du réseau
de dislocations vis, pour différentes épaisseurs.
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Les remarques suivantes peuvent étre faites :

1- A période fixe, la contrainte maximale augmente quand 1’épaisseur diminue. Cette
évolution est exponentielle ;

2- Pour une épaisseur fixée, la contrainte maximale augmente avec la périodicité du
réseau de dislocations, jusqu’a atteindre une valeur limite. Ainsi et a titre d’exemple, pour
h = 10 nm, le domaine de périodicité compris entre 20 et 50 nm, c'est-a-dire entre deux a cinq
fois I’épaisseur h, parait le plus intéressant.

Les valeurs des contraintes maximales obtenues cette fois-ci sont approximativement la

moitié des valeurs obtenues par J.Coehlo [7] en élasticité isotrope.

L’amplitude maximale de la densité volumique d’énergie élastique stockée pour une
période de 25nm et hy = 20nm, est représentée en 2D et 3D le long d’une distance de deux fois
une periode (figure 1.24). On remarque que les modulations (tout comme celles des champs de
contraintes et de déformations) reproduisent la périodicité du réseau de dislocations.

Nous avons constaté aussi que les amplitudes maximales de la densité volumique
d’énergie élastique stockée en surface, a période A constante, décroissent elles aussi
exponentiellement quand 1’épaisseur h; augmente (figure 1.25). De méme, elles tendent vers un
palier de maniére monotone dont le niveau est plus inférieur que celui atteint pour un joint de

torsion du silicium.

E (dim?)

X1 (nm)

(a) (b)

Figure 1.24 - Iso valeurs de la densité volumique stockée en surface due a réseau carré de dislocations
vis (A=25 nm, h;=20nm).(a) 2D, (b) 3D.
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En fin, la plage de périodes A qui parait intéressante vis a vis des modulations de la

densité volumique (pour ce joint de torsion) est aussi comprise entre deux et cinq fois 1’épaisseur

h:. Au-deld, la densité volumique stockée en surface varie peu. En d’autre termes, un rapport

hi/A petit est avantageux pour avoir de fortes variations des champs élastiques induits en surface

par un réseau carré de dislocations vis.

maxi E (J/m?)

0.06
h=5 nm
0.04
0.02 /
/ h=10 nm
/ h=20 nm
0.00 T ] A(nm)
0 50 100 200 250

FIG. 1.25 - Evolution de la densité volumique stockée en surface en fonction de la périodicité du réseau
de dislocations vis, pour différentes épaisseurs.

En 1997, S. Madani [14] considére que I’interface plane du bilame mince est tapissée

d’un réseau de dislocations de misfit intrinséques périodique paralléle. Parmi ses résultats, le

calcul des champs de déplacements et de contraintes, d’un matériau Al/Al,Cu, pour des Cj

anisotropes et un vecteur de Burgers paralléle a I’axe Ox;.

(Cha)h*

~ Cristal (+)
[ 7=
Interface
I O o A oo R
X
1

(Ci) A Cristal (-)
=3

5

Figure 1.26 - Bilame mince +/- avec un réseau
unidirectionnel de dislocations a l'interface. [15]
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Figure 1.27 - Schéma illustrant les champs de
déplacements du bilame Al/Al,Cu sous [’effet
de dislocation coin interfaciale avec b,//Ox;.[15]
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En 2006, S. Madani [2] considére que I’interface plane du bilame mince est tapissée d’un
réseau de dislocations de misfit intrinseques carré. Parmi ses résultats le calcul du champ des

déplacements et contraintes, d’un matériau Al / Al,Cu, pour des Cj; anisotropes.

Counche

[ L AL S LY
a7 ///’//”’M,x,

[ S S |
VA
/4{// ALY

Substrat Dislocations

Figure 1.28 - Couche sur substrat avec un réseau carré de dislocations a l’interface. [16]
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Figure 1.29 - Schéma illustrant les champs des Figure 1.30 - Schéma illustrant les champs des
déplacements du bilame Al/Al,Cu sous [’effet de déplacements du bilame Al/Al,Cu sous [’effet de
dislocation coin interfaciale, C;; anisotropes, dislocation coin interfaciale, C;; anisotropes,

b /] Ox, b /1 Ox,
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2 A ——

0.15

=015

-8 -6 -4 -2 0 2 4 ] 8

Figure 1.31- Courbes d’équi-contraintes a1y = 150 MPa pour une dislocation placée a l’interface d’'un
bilame mince Al /Al,Cu, b //Ox;

: i nﬂﬁ - g 030

Figure 1.32 - Courbes d’équi-contraintes o1;= +150 MPa pour une dislocation placée a
linterface d’un bilame mince Al /AL,Cu, b //Ox,

(=]

=

]
[

1.6 Travaux de S.Fentous et al.
En 2002, S.Fantous [15] a traité le cas d’un matériau tricouches sous I’effet d’un seul
réseau de dislocations hexagonal placé a I’interface des deux cristaux (+) et (-).Dans son

travail, il a considéré les deux systémes épitaxiques, Si/CoSi2/(111)Si et GaAs/InAs/(111)GaAs.

cristal *
interface 2 Q
cristal +

cristal -

Figure 1.33 - Matériau tricouche (*)/(+)/(-), avec un réseau hexagonal de dislocations intrinseques a
Pinterface x,=0. Cjjj , Ci}rkl et Cijj sont les constantes élastiques des trois cristaux et h ['épaisseur de 1a
plaquette mince (+). [15]
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Pour le systeme CoSi2/(111) Si :
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Pour le Systeme GaAs/InAs/(110)GaAs :
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Figure 1.42 - Contrainte o1, en fonction de
I’épaisseur de la couche.

|.7 Travaux de M.Brioua.
En 2005, M.Brioua [16] a traité le composé tricouche NiSi, / Si/ GaAs sous I’effet d’un
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Figure 1.41 - Champ de déformation dans le
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Figure 1.43 - Contrainte a5, en fonction de
[’épaisseur de lacouche.

réseau de dislocations intrinseques interfaciales de type coin pour un vecteur de Burgers b // Ox;
(Figure 1.44).
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Figure 1.44 - Matériau tricouche NiSi,/Si/GaAs avec un réseau de dislocations intrinseques [16].
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Figure 1.45 - Superposition des différentes courbes obtenues pour différentes valeurs de l’épaisseur de la
+
couche intermédiaire h =2, 4 et 6nm, matériau tricouches NiSi,/Si/GaAs , Cj; anisotropes, b//Ox,
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Figure 1.46 - Superposition des champs des contraintes o11et oy, €n fonction de x, pour le matériau
tricouches NiSi,/NiSi,/GaAs, Si/Si/GaAs et NiSi,/Si/GaAs, x; = Al2, C;; anisotropes, b//Ox;
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1.8 Travaux de Makhloufi et al.

Makhloufi et al. [3] ont étudié le probléme d’un matériau tricouche Cu/Cu/(001) Fe sous

I’effet de deux réseaux de dislocations unidirectionnels placés a I’hétéro interface Cu /Cu et

I’hétéro interface Cu/(001) Fe.

Interfaces

Dislocation

Crystal *

Figure 1.47 - Géométrie du matériau tricouche Cu/Cu/(001) Fe sous l'influence de deux réseaux de
dislocations unidirectionnels [3].
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Figure 1.48 - Schéma illustrant les champs de
déplacements du matériau Cu/Cu/(001)Fe sous
effet de deux reseaux de dzslocatzons znterfaczales

ou b // Ox, et pour h =4nm, h =4nm et h =4nm.
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Figure 1.49 - Schéma illustrant les champs de
déplacements du matériau Cu/Cu/(001)Fe sous
Ieffet de deux réseaux de dlslocatlons interfaciales

ou b // Ox, et pour h =4nm, h =4nm et h =4nm.
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Figure 1.50 - Présentation de U1 pour b//ox1 pour
interface entre le cristal(*) et le cristal (+)

Figure 1.51 - Présentation de U_pour bl/ox_
pour l'interface entre le cristal(+) et le cristal (-)

1.9 Conclusion

Le premier chapitre de ce travail a été consacré a la présentation de quelques travaux qui
traitent la détermination des champs élastiques des matériaux nanométriques dans le cas isotrope
et anisotrope particulierement avec la présence des réseaux de dislocations au niveau des
interfaces cristallines. L’étude bibliographique a montré que la prise en compte des effets des

champs élastiques est d’une grande aide pour améliorer la qualité des héterostructures ainsi que

leurs propriétés.
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Chapitre 11 Notions de nanostructures, réseaux de dislocations et élasticité linéaire

I1.1 Introduction

Depuis plus d’une vingtaine d’années, le terme “nano” est sans doute le préfixe le plus en
vogue dans le domaine de la science. La thématique “nanomatériaux, nanostructures,
nanosystémes” foisonne et elle est en pleine émergence en ce 21°™ siecle.

Dés 1872, Lord Kelvin s’interrogea déja sur les possibles caractéristiques physiques,
chimiques et thermiques des matériaux tres finement divisés.

Dés le début des années 60, des études et des recherches dans le domaine nanométrique
mobilisent toute la communauté scientifique qui ne cesse de confirmer cette formidable intuition
qu’a eue Richard Feynman par des découvertes voire par la production de nanomatériaux présentant

des propriétés mécaniques et physiques qui étaient impensables il y a quelques années. [17]

1.2 Notions de nanostructures

11.2.1 Nanosciences et nanotechnologies

Les nanosciences et nanotechnologies constituent-elles un domaine nouveau ? Alors que
I’on utilise depuis des siecles des nanomatériaux tels que les verres et les céramiques, et que la
chimie fait appel a des molécules de tailles diverses, ce qui a surtout changé c’est la possibilité de
synthétiser de maniére de mieux en mieux contrdlée, d’observer, de manipuler et de comprendre les
nano-objets et leur assemblage. Les nanosciences s’intéressent d’une part, aux nouveaux

phénomeénes au niveau des nano-objets, et d’autre part, aux interactions entre objets nanométriques.

Les nanotechnologies, formalisation des concepts et procédes des nanosciences en vue
d’applications, ont d’ores et déja de larges domaines d’application en microélectronique et dans le
domaine des matériaux, et un ensemble de champs prospectifs auront sans aucun doute dans les

décennies a venir des retombées sociétales et é&conomiques majeures [18].

11.2.2 Nano objets et nanomatériaux

Les nano-objets sont des matériaux produits intentionnellement dont une, deux ou trois
dimensions externes se situent a 1’échelle nanométrique. Il en existe trois catégories: les
nanofeuillets (nanoplats, nanoplaquettes...), les nanofibres (nanotubes, nanobatonnets...) et les
nanoparticules. Ils se présentent sous forme individuelle ou agglomérée et peuvent étre utilisés soit

en tant que tels soit pour élaborer de nouveaux matériaux auxquels ils conferent des propriétés
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specifiques liées a la dimension nanométrique : les nanomatériaux. Un nanomatériau se rapporte a
un matériau ayant des tailles de grains inférieures a au moins 100 nm [Siegel 1993]. C'est seulement
par l'utilisation du microscope a force atomique ou de la microscopie a transmission électronique ou
encore par la diffraction de rayon X que la taille des grains dans la gamme du nanometre peut étre
visualisée [19].

Suivant la dimensionnalité du caractére nanostructuré, les nanomatériaux peuvent se
présenter sous plusieurs formes différentes : nanoparticules, films minces, poudres nanostructurées,
alliages nanocristallins...etc. lls peuvent étre des métaux, des céramiques ou des composites
constitués de phases cristallines, quasicristallines ou amorphes.

Afin de se rendre compte de I’extréme petitesse du nanométre, il faut savoir que pour
I’atteindre il a fallut diviser le métre trois fois de suite par 1000, soit au total par un milliard : autant
dire que nous rentrons dans le monde des atomes. Plus encore, les producteurs de composants
électroniques fabriquent des circuits de 90 nm, soit des gravures 1000 fois plus fines que 1’épaisseur
d’un cheveu [17].0n comprend mieux qu’a cette taille, il est tout a fait possible de manipuler la
matiére, atome par atome, de la fabriquer, d’améliorer ses propriétés chimiques, physiques ou
électroniques. Associant les compétences des chercheurs en chimie, physique et biologie, plusieurs
voies prometteuses s’ouvrent a la science dans 1’univers des matériaux, de I’¢électronique ou de la
médecine. Les micrographies suivantes montrent ce qu’on peut voir et & la méme échelle dans un

matériau conventionnel et dans un nanomatériau nanocristallin.

Figure 11.1 - Micrographies montrant un matériau conventionnel(a) et un matériau nanocristallin(b) [17].

D’un point de wvue pratique, 'unique objectif de la diminution des dimensions est
d’augmenter la densité de dispositifs sur une méme surface. D un point de vue fondamental, la taille
nanométrique de certains matériaux leur confére des nouvelles propriétés (électroniques,
magnétiques, optiques,) susceptibles d’étre exploitées pour de nouvelles applications. Seulement,
pour ce faire, la forme, la taille, la position et la densité de ces nanostructures doivent étre
précisément controlées [20].
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11.2.3 Classification des nanomatériaux

11.2.3.1 Classification de Siegel

Selon Siegel, les nanomatériaux peuvent étre classés en quatre familles selon qu’il s’agit
respectivement de particules dispersees, de baguettes, de couches planes ou de nanograins
assemblés en volumes; ou selon qu’il s’agit de systtmes monophasés ou multiphasés

composites. [17]

- Nanomatériaux de dimension O : Ils sont constitués de grains nanométriques disperses de facon
aléatoire ou organisée dans une matrice. On les retrouve par exemple dans les cristaux colloidaux

utilisés en optique et dans les fluides magnétiques.

- Nanomatériaux de dimension 1 : Ils sont constitués d’un empilement de couches nanocristallines
ou d’alliages homogenes d’épaisseur nanométrique. Dans ce domaine, il convient de considérer les

nanotubes et les nanofils.

- Nanomatériaux de dimension 2 : Ces matériaux sont sous forme de couches minces, comme
dans les dépots d’agrégats ou de revétements épais obtenus par projection plasma ou par voie

électrochimique.

- Nanomatériaux de dimension 3 : Ces matériaux sont sous forme compacte comme dans les
céramiques, caractérisés par 1’existence d’une zone interfaciale (joints de grains) qui sépare les

grains nanométriques. [21]

Dimension O Cluster Dimension 1 Nanotubes
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Figure 11.2 - Classification des nanostructures selon leur dimensionnalité selon Siegel [Siegel, 1993].
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11.2.3.2 Classification de Niihara

La classification de Niihara est basée sur la structure des nanocomposites [Niihara 1991] et
il suggere qu’ils se répartissent en quatre sous-classes (Figure I1.3). La matrice n’est pas
généralement a I’échelle nanométrique, mais elle contient des particules nanométriques a I’intérieur
des grains, le composite est dit alors de type intragranulaire. Si au contraire ces particules
nanométriques se situent dans la zone des joints de grains, les composites sont de type
intergranulaire. 11 y a aussi les composites mixtes qui contiennent a la fois des particules intra et
intergranulaires. Dans ces trois cas on se réfere a la distribution d’une phase nanométrique

minoritaire vis-a-vis d’une phase majoritaire micrométrique.
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Figure 11.3 - Classification des nanomatériaux selon Niihara [Niihara 1991].

11.2.3.3 Classification de Gleiter

D’aprés Gleiter (2000) [22], il existe au moins une des dimensions des constituants dont la
taille est inférieure a 50 nm et environ 50% des atomes sont dans les joints de grains. La figure 11-4
donne la classification des nanomatériaux selon leur composition chimique et la dimension des
cristallites. Les régions des joints de grains de la premiere et de la deuxieme famille sont indiquées
en noir afin d’accentuer les différents arrangements atomiques dans les grains (cristallites) et dans
les joints de grains. La composition chimique des grains et des joints de grains est identique dans la
premiere famille. Dans la deuxiéme famille, les joints de grains sont les régions ou deux cristaux de
composition chimique différente se joignent ensemble et causent une augmentation de la

concentration, ainsi :
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- Les plaquettes (ou lamelles) ont une dimension (1D),
- Les aiguilles ont deux dimensions (2D),

- Les grains équiaxes ont trois dimensions (3D).
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Morphologie de matériaux nanoarchitecturés

Figure 11.4 - Les différentes familles des nanomatériaux selon Gleiter (Gleiter 2000).

11.2.4 Composition des nanomatériaux

La microstructure des matériaux a petits grains influe directement sur le mécanisme
dominant la transformation. On peut considérer en effet, que la composition cristalline d’un
nanomatériau est constituée de trois phases : le cceur de grain (grain core), le joint de grain (grain

boundary) et les lignes triples (triple jonctions).

Joint de grains

Ligne triple

Ccoeur du grain

Figure 11.5 - Composition des nanomatériaux. [21]
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11.2.4.1 Ceeur de grain

Le cceur de grain est composé d’un cristal dont la configuration géométrique dépend des
atomes qui composent le matériau (CC, CFC, HC). Ces cristaux ou grains sont orientés au hasard
les uns par rapport aux autres. Kumar et al. (2003) [23] ont révélé selon une étude récente et apres
un examen microscopique de l'intérieur du grain, que sa structure cristalline s’étale jusqu’a la limite
du joint de grains. Les images hautes résolutions de la figure 11-6 obtenues par un microscope a

transmission d'électrons montrent le coeur de grain du nickel nanocristallin.

2 nm

Les travaux et les observations de Kumar et al. (2003) [23] confortent une autre étude

expérimentale réalisée par Ranganathan et al. (2001) [24] sur le titane nanocristallin.

11.2.4.2 Joints de grains

Le joint de grain est la région qui sépare deux grains. L’une des caractéristiques essentielles

des nanomatériaux est liée au nombre important d'atomes qui se trouvent dans les joints de grains.

Dans le présent travail, la définition du joint de grains est attribuée a I’interface entre deux
grains cristallins ayant des orientations ou des paramétres de maille différents. Donc, les grains en
question sont le substrat et la couche cristalline mis en contact lors du collage moléculaire. En

général, un joint de grains peut €tre une interface quelconque, mais a 1’équilibre thermique il est
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plan afin de minimiser sa surface et donc de minimiser 1’énergie d’interface. Il est constitué d’un

réseau de dislocations qui permet d’accommoder la discontinuité cristalline entre les deux grains.

11.2.5 Croissance de nanostructures par épitaxie
11.2.5.1 L’>épitaxie

Le mot "épitaxie"” tire son origine étymologique du grec : "taxis" (arrangement) et "epi"
(par-dessus). Dans le contexte de la physique des matériaux, 1’épitaxie désigne le dép6t ordonné
d’un matériau sur un autre matériau qui constitue le substrat, élaborer un matériau a partir d’une
surface cristalline, en respectant I’ordre cristallin imposé par le substrat. Si le matériau déposé est le
méme que le substrat, on parle alors d’homo-épitaxie, dans le cas contraire, on parle d’hétéro-

épitaxie [25].

Pour que la structure du substrat soit conservée, les deux matériaux doivent avoir un
paramétre de maille proche 1’un de 1’autre. De plus, les propriétés physico-chimiques (coefficient de
dilatation thermique, composition chimique, ...) des matériaux peuvent étre différentes et influencer
les propriétés structurales.

Quand le film et le substrat présentent un deésaccord de maille non nul, les deux mailles
peuvent s'adapter pour accorder leurs parametres cristallographiques dans le plan de croissance :

c'est une croissance pseudomorphique [26].

Film

Substrat

Accordé Contraint Relaxation plastique

Figure 11.7 - Structure d’hétéroépitaxie accordée en paramétre de maille, contrainte, et relaxé
plastiquement. L’ hétéroépitaxie accordée est similaire a I’homoépitaxie [26].
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La croissance pseudomorphique est en général le mécanisme qui prévaut au début de la
croissance d'une couche contrainte. Ce phénomene a lieu entre des matériaux différents mais
cristallisant dans la méme structure cristallographique. Prés de l'interface, les premiéres couches du
film s'adaptent a la maille du substrat.

Lorsque 1'épaisseur de la couche contrainte augmente, 1’énergie élastique accumulée dans le

systéme augmente. La relaxation de cette énergie conduit a différents modes de croissance. [26]

11.2.5.2 Les différents modes de croissance

Lorsque I’on considére la croissance d’une couche mince cristalline sur un substrat cristallin,
on peut distinguer schématiquement trois modes de croissance (Figure 11.8). Dans le premier mode
de croissance, appelé mode VVolmer-Weber[27] , les atomes qui arrivent sur la surface se regroupent
et forment des ilots. C’est une croissance tridimensionnelle. Dans le deuxiéme cas, le matériau
déposé croit couche par couche (mode de croissance Franck-Van der Merwe) [28]. La surface de
croissance reste globalement conforme a la surface du substrat, on parle de croissance
bidimensionnelle.

Le troisieme type de croissance, le mode Stranski-Krastanov est intermédiaire. Les
premieres couches croissent de maniéere bidimensionnelle, puis, au-dela d’une certaine épaisseur
appelée épaisseur critique, la croissance subit une transition et devient tridimensionnelle. La couche
mince est donc constituée d’une couche de mouillage surmontée d’ilots. C’est le cas de la

croissance du germanium sur silicium. [6]

&R oo

mmm

2,

a) b) c)

Figure 11.8 - Classification des différents modes de croissance : (a) croissance 3D par la formation d’ilots (Volmer—
Weber) (b) croissance 2D couche par couche (Frank-van der Merwe), et (c) croissance 2D puis 3D (Stranski—
Krastanov). [6]
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11.2.6 Les techniques de fabrication de films minces

Plusieurs méthodes d'élaboration de couches minces existent actuellement : les méthodes
physiques, telles que la pulvérisation ou I'évaporation, et les méthodes chimiques, comme la CVD
(Chemical VVapor Deposition). Les méthodes physiques sont en général utilisées en recherche, alors
que les méthodes chimiques sont utilisées industriellement, a cause de leur meilleur rendement
(vitesse de dépdt plus grande). Parmi les méthodes chimiques, les méthodes d’électrolyse donnent
également de trés beaux résultats. Nous donnons le principe quelques techniques utilisées

actuellement dans le domaine. [29]

11.2.6.1 La pulvérisation cathodique

Le principe de base de la pulvérisation cathodique est de bombarder une cible (cathode) a
I'aide d'un gaz neutre (en général lI'argon) afin de pulvériser les atomes constituant la cible. Ces
atomes pulveérisés vont alors se déposer sur le substrat qui joue le rdle d'anode. Le grand intérét de
la pulvérisation cathodique est sa capacité a synthétiser rapidement un grand nombre d'échantillons
de caractéristiques variables. La pulvérisation cathodique a été la technique la plus souvent utilisée
et qu’il est maintenant possible, en diminuant la pression dans les enceintes, et en diminuant la

vitesse de croissance, d’obtenir dans certains cas des dépots épitaxiés. [29]

cathode
(cible)

—_T <4— gaz nerte (Ar)

atomes pulveérisés | substrat

anode

Figure 11.9 - Technique de la pulvérisation cathodique.

11.2.6.2 L'Epitaxie par Jets Moléculaires

Les premieres croissances par épitaxie par jet moléculaire (EJM) de couches fines furent
réalisées sur le systeme I11-V a la fin des annees 50 par Giinther [30]. Celui-ci réussit la croissance
de films minces steechiométriques d’InAs et d’InSb qui, déposés sur un substrat en verre étaient

polycristallins.
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Au début des années 70, les mécanismes de croissance des matériaux I11-V par EJM furent
principalement étudiés au sein des laboratoires Mullard en Angleterre et des laboratoires Bell aux
Etats Unis [31,32]. En utilisant des sources solides pures de gallium et d’arsenic, ces derniers ont
montré la bonne qualité de la croissance sur GaAs dans une enceinte ou régnait un vide poussé
(107'° & 107" Torr). En 1983, Neave et al. [33] et van Hove et al. [34] montrent I’intérét d’utiliser
les oscillations RHEED (Reflection High Electron Energy Diffraction) durant la croissance
cristalline pour contrdler précisément 1’épaisseur des films minces et des super-réseaux de semi-

conducteurs.

11.2.6.3 Principe de L'Epitaxie par Jets Moléculaires

L’Epitaxie par Jets Moléculaires (EJM) est une technique de croissance de couches minces
qui permet de réaliser des dépbts monocristallins. La figure 11-10 présente une vue schématique

d’un bati d’épitaxie par jets moléculaires. [35]

Le principe des dépdts consiste a évaporer le matériau que 1'on veut déposer en le chauffant
par effet joule (fil résistif), par rayonnement (cellule de Knudsen) ou par bombardement
électronique (canon a électrons).Le flux des atomes vers la surface est moléculaire, ¢’est-a-dire que

les atomes n’interagissent pas entre eux lors de leur parcours de la source vers le substrat. [36]
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Figure 11.10 - Schéma d’un bdti d’épitaxie par jets moléculaires. [35]
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11.2.6.4 L'ablation laser

Cette technique est proche de I'EJM puisqu'elle ne differe de cette derniere que par le moyen
d'évaporer le matériau a déposer. On utilise en effet un faisceau laser de forte intensité envoyé sur
une cible constituée du matériau que I'on veut déposer sur le substrat. Le grand avantage de cette
technique réside a priori dans sa capacité a conserver la stcechiométrie d'un alliage constituant la
cible [29].L’une des caractéristiques des hétérostructures a base de semi-conducteurs Il1-V est
qu’elles mettent en jeu des couches de faible épaisseur, typiquement quelques dizaines de
nanometres ou moins. La fabrication de telles structures impose un contréle précis des vitesses de

croissance mais requiert également la maitrise de la réalisation des interfaces.

11.2.6.5 Le collage moléculaire

Le collage moléculaire consiste a établir une liaison entre deux matériaux sans l'apport de
matiére extérieure (comme de la colle ou une matiere adhésive). Il en existe différents types,
applicable a différents matériaux et classés, en général, en fonction des forces utilisées pour
rapprocher les plaques ou pour effectuer le scellement [RAY 1999, LAG 2000].

Il s’agit donc de mettre en contact les plaquettes a coller a température ambiante et ensuite a
provoquer la soudure directe des deux cristaux par un recuit de stabilisation. Le collage moléculaire
nécessite cependant que les surfaces soient trés proches I'une de l'autre. Avant de mettre en contact
les deux cristaux, il est donc nécessaire de les préparer "physiquement” et "chimiquement" pour que

leur surface soit suffisamment plane, propre et adaptée "chimiquement" au collage. [20]

Pour qu’une méthode d’organisation soit efficace et intéressante, par rapport aux autres
méthodes existantes, elle doit assurer :
— une organisation spontanée, ¢’est-a-dire une action collective sur I’assemblée d’1lots a I’échelle du
substrat, pour éviter la lenteur d’un placement ilot par ilot ;
— un contréle précis de la périodicité, avec une plage de variation assez grande (de I’ordre de

quelques nanomeétres a quelques centaines de nanometres). [6]

Une solution pour répondre aux besoins exprimés auparavant est la creation de réseaux de
dislocations enterrées par 1’utilisation du collage moléculaire. L’avantage de ce processus de
création des réseaux de dislocations est le contr6le précis de la périodicité, et la cohérence a tres
longue distance des réseaux. Les réseaux de dislocations crées par collage moléculaire induisent des
champs élastiques périodiques. Ces champs élastiques périodiques en surface modulent le potentiel
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chimique, ce qui devrait permettre d’induire I’auto-organisation avec un pas controlé des ilots en

surface. Un schéma de principe est donné a la Figure 11.11.

(bjets an surface
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Interface de collage Dislocations

Figure I1.11 - Schéma de principe de I’auto-organisation par des réseaux de dislocation enterrés. [6]

Le collage moléculaire de deux cristaux peut produire trois types de réseaux de dislocation :
— Un réseau de dislocations coins, lié a la différence de parametre de maille entre les deux cristaux
collés ;
— Un réseau de dislocations vis, dont la périodicité est lice a ’angle de rotation dans le plan de
collage entre les deux cristaux ;

— Un réseau de dislocations mixtes, associé a la flexion entre les deux cristaux. [6]

A (- & A —_—
1. Silicium v
2. oxydation thermique A =
H+
3. implﬂutaﬂou A %
4. nettoyage et coﬂﬂge I
moléculaire B <«

=~
5. Smart Cut B v

6. traitement thermique
et po]issage fin SOl

8. I(?C}’Clﬂgf de 1?\ plaque I\

Figure 11.12 - Principe du collage moléculaire [2].
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1.3 Réseaux de dislocations

11.3.1 Les différents types de réseaux de dislocations

L’interface entre deux grains cristallins ayant des orientations ou des paramétres de maille
différents est appelée joint de grains. Dans notre cas, les grains en question sont le substrat et la
couche cristalline mis en contact lors du collage épitaxial. En général, un joint de grains peut étre
une interface quelconque, mais a 1’équilibre thermique il est plan afin de minimiser sa surface et
donc de minimiser I’énergie d’interface. Il est constitué¢ d’un réseau de dislocations qui permet
d’accommoder la discontinuité cristalline entre les deux grains.

Les réseaux de dislocations, se formant au niveau de ces joints de grains, peuvent étre dus a une
flexion entre les deux grains, une torsion ou un désaccord de maille (Figure. 11.13). On parle alors

de joints de désaccord paramétrique, de flexion ou de torsion. [2]
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L1
Cristal 1
Fidtdl

ristal(2
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Dislocations coin
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Cristal 2

dislocations coins

Cristal 1
Dislocations

©

Cristal 2
Cristal 2

Figure 11.13 - Les différentes désorientations cristallines possibles lors du collage et les réseaux de
dislocations qu’engendre le raccordement cristallin.

(a) le désaccord paramétrique : les paramétres de maille a et b des deux cristaux sont différents.Le
raccordement engendre la formation d’un réseau uni ou bidimensionnel de dislocations coin.

(b) la flexion : les deux surfaces collées font un angle é/2. Lors du raccordement, ces deux désorientations
produisent un réseau unidimensionnel de dislocations coin.

(c)la torsion : un des deux cristaux est tourné d’un anglep autour d’un axe perpendiculaire au futur joint de
grains. Apres le raccordement cristallin, ce dernier type de désorientation engendre un réseau
bidimensionnel de dislocations vis.[2]
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11.3.2 Un joint de désaccord paramétrique

Si les deux paramétres de maille sont différents, un joint de grains composé d’un réseau uni ou
bidimensionnel de dislocations coin va apparaitre pour relaxer les contraintes de désaccord

paramétrique dites, en terminologie anglaise, de « misfit ».

Le « misfit » est bien connu dans le domaine de 1’épitaxie, cependant, contrairement a ce qui se
passe lors d’un dépot au dessus de 1’épaisseur critique d’un matériau, les dislocations formées ici,
sont confinées et trés périodiques dans le plan de I’interface de collage. Elles forment un véritable
joint de grains entre les deux cristaux, considérés alors comme infiniment épais (c’est la raison pour

laquelle les dislocations ne sont pas traversantes et restent confinées a I’interface de collage).

Notons que les premieres observations de réseaux de dislocations de désaccord aux interfaces
furent faites en microscopie électronique en transmission (TEM) par Matthews [39]sur le systeme
Au sur Ag orienté (001) : Aa/a =-0,2% puis Jesser et Matthews [39] sur les systémes y-Fe sur Cu-
(001) : Aa/a = +1,6%, Co/Cu-(001) : Aa/a = +2,4% et Cr/Ni-(001) : Aa/a = -3,1% .Pour tous ces
métaux cubiques faces centrées (c.f.c.) orientés (001), les dislocations de désaccord formaient, a

I’interface, un réseau carré suivant les directions <110>.

11.3.3 Un joint de flexion

Une flexion est une rotation entre les plans cristallins des deux cristaux liés dont I’axe est
contenu dans le plan de la jonction. Sachant que les deux surfaces que nous mettons en contact ne
sont jamais parfaites et qu’elles présentent notamment un certain désalignement, une erreur de
coupe ou, en terminologie anglaise, un "miscut”, par rapport au plan cristallin idéal qui devrait
terminer une surface {001}. Alors le raccordement de ces deux cristaux doit prendre en compte ce
désalignement caractérisé par un certain angle 0s, défini entre le vecteur normal a la surface et le
vecteur normal aux plans cristallins. Cet angle est appelé angle de vicinalité ou angle d'erreur de

coupe.
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Normales a la surface
, Normales aux plans cristallins

Dislocations coi
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Figure 11.14 - a) Définition de I'angle de vicinalité de deux surfaces avant leur mise en contact. Cet angle
correspond a I'angle entre le vecteur normal a la surface et le vecteur normal aux plans cristallins.

b) Formation du réseau de dislocations coin pour relaxer les contraintes dues a la désorientation de flexion
entre les deux cristaux. La désorientation de flexion correspond cette fois a I'angle entre les vecteurs
normaux aux plans cristallins & I'interface de collage.

Cette désorientation de flexion va provoquer l'apparition d'un réseau unidimensionnel de
dislocations coin dont le pas est, d'aprés la formule de Frank [36] :

b

2.5in(6/2) (LD

ACoin =

Ou b est le vecteur de burgers des dislocations et 6 I'angle de flexion.
11.3.4 Un joint de torsion

Une torsion est une rotation entre les plans cristallins des deux cristaux liés, mais dont I’axe est
perpendiculaire au plan de la jonction.

Lors du raccordement, si les deux cristaux présentent une désorientation en rotation, des
contraintes périodiques vont apparaitre avec la formation des liaisons covalentes. En effet, il est
trés facile de se rendre compte, qu'il existe des zones de coincidence et des zones ou les colonnes
atomiques ne sont pas les unes en face des autres lors de la superposition des deux cristaux (figure
I1.15a). Dans ces zones de bonne coincidence, les colonnes atomiques de chaque cristal vont se
décaler élastiguement pour accommoder le décalage cristallin. Cependant, plus on s‘éloigne du
centre de ces zones, plus I'énergie nécessaire a la déformation des colonnes est importante. A une
certaine distance, il est méme énergétiquement plus favorable de changer de colonnes atomiques
pour continuer le raccordement d'un cristal avec l'autre (figure 11.15b). C'est ce décalage qui

provoque l'apparition des dislocations vis.
45



Notions de nanostructures, réseaux de dislocations et élasticité linéaire

Chapitre 11
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Figure 11.15 - @) Image de Moiré obtenue en superposant deux réseaux carré identiques tournés [ 'un par
rapport a [’autre d'un angle ¢/2. b) Apparition du réseau carré de dislocations vis.

De méme, la périodicité A d’un réseau de dislocations induit par une désorientation d’angle

¢ est donnée par la formule de Frank [37] :
(1.2)

b
s = 2.sin(p/2)

Dans le cas d’un réseau de dislocations vis, en utilisant le vecteur de Burgers des

A= 8
2%.51’11(40/2)

L’équation (I1.3) relie ’angle de rotation ¢ dans le plan entre les deux cristaux a la
périodicité du réseau de dislocations, le long de la direction < 110 >. Le contr6le de cet angle de

dislocations vis et I’angle de rotation o, la formule de Frank s’écrit :
(1.3)

rotation détermine donc la précision de la périodicité du réseau.
Dans certains cas de raccordement de deux surfaces, exemple celles du silicium {001} qui

présentent une désorientation de torsion et de flexion, ce ne sont pas exactement des dislocations
coin pures mais des dislocations mixtes. En effet, les dislocations de flexion participent aussi au

rattrapage de la désorientation de torsion.
Pour ce dernier cas, c'est-a-dire celui d’un réseau de lignes de dislocations mixtes et pour

un angle de flexion ¢, la formule de Frank s’écrit :
(1.4)

__ %
Anice 2.tané
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En considérant que seule la composante normale a I’interface du vecteur de burgers des
dislocations mixtes contribue a la flexion (vecteur effectif b = a¢/2). La figure 11.16 donne pour les

cas de la rotation et le cas de la flexion, les valeurs de périodicité en fonction de I’angle de

désorientation, calculée d’apres la formule de Frank.

i
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= 60 \.\\ 3 I
= Flexi
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|
0 | I |
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Figure 11.16 - Périodicité des réseaux de dislocations en fonction de I’angle de désorientation.

Puisque I’on veut que les cellules de dislocations soient plus grandes que les dimensions
latérales des boites quantiques usuellement épitaxiées par épitaxie en phase vapeur aux

organométalliques (EPVOM), au minimum 10 nm, on voit qu’il faut des angles de désorientation
inférieurs a 1°.

La figure 11.17 montre deux images en TEM [38] de deux types de réseaux de dislocations :
un réseau de rotation pure (Figure 11.17a), et un réseau de flexion et rotation (Figure 11.17b).

On peut noter sur ces images la grande régularité du réseau de dislocation vis. Les lignes de
dislocations vis sont trés droites, et orthogonales entre elles. On observe aussi sur la figure 11.17b
que les lignes de dislocations mixtes sont légerement sinueuses autour d’une direction moyenne.
Ces directions moyennes sont paralléles entre elles. De méme, la figure 11.18 montre une image

TEM de l’interface de collage. On peut observer que I’interface de collage est plane. Les

dislocations sont confinées dans le plan d’interface.
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Dislocations vis| Dislocations mixtes
(a) Réseau de rotation pure. Angles (b) Présence simultanée du réseau de flexion et
mesurése = 0.43°, 6 ~0°. du réseau de rotation. Angles mesuresg = 2.75°,
6=0.3°+0.06°

Figure 2.17 - Microscopie électronique en transmission en vue plane des réseaux de dislocations. [38]

9.80m 50 S B

(rot. ~5%) Si

Figure 11.18 - Microscopie électronique en transmission en vue en coupe de l’interface de collage, d’un
échantillon dont la rotation vaut environ 5°. [38]

1.4 Rappels de la théorie de I’élasticité

11.4.1 Le champ de déplacements

Considérons un solide initialement non contraint. Soient (i, j, k) les coordonnées cartésiennes
d’un atome quelconque du solide. Lorsque 1’on applique des contraintes, la position de 1’atome
considéré change et les nouvelles coordonnées sont : (i+u, j+v, k+w). Les quantités u, v et w sont
donc les déplacements de 1’atome en question selon les axes (Oi), (Oj) et (Ok) du repére initial et le

champ de déplacements est le vecteur de coordonnées (u, v, w). [3]
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Figure 11.19 - Transformation d’un point et d 'un vecteur [3].

11.4.2 Le champ de déformations

Le champ de déformations d’un élément de volume (Figure 11.19) peut étre exprimé au
moyen de six termes. Il s’agit de trois termes de dilatation ou de compression (suivant qu’ils sont
positifs ou négatifs) g selon ’axe (Oj) (avec i = X, y ou z) et de six termes de cisaillement ¢; (ou

i#j). Ces déformations sont liées aux déplacements que subissent les atomes. [3]

(6u) 1 (au N 6v)
Eex=\ g Ery=7 dy 0x
(617) 1 (au N 6w> L5
“v=\ay G2=7\52 " ox (IL.5)
(OW) 1 (av N GW)
fz2= 3 2= \0z dy
A z .
H
L
y
X

Figure 11.20 - Un petit élément de volume d’un solide [7].
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11.4.3 Le champ de contraintes

Le champ de contraintes d’un élément de volume peut étre exprimé au moyen de neuf
termes : trois termes de dilatation compression cj; et six termes de cisaillement cjj (ou i #j) (Figure
I1.21).Les six termes de cisaillement ne sont pas indépendants : ils doivent s’ajouter de sorte
qu’aucun couple n’agisse sur 1’élément de volume. S’il existait un tel couple, 1’¢lément de volume
tournerait de plus en plus vite. Cela impose :

Oxy = Oyx, Ox; = Oy €L 0y, = 0y, (I.6)

)
.
X /

Figure 11.21 - Les composantes d’'un champ de contraintes agissant sur un élément de volume. [ 7]

Si le champ de contraintes appliqué au solide considéré est faible et si la température est assez
basse pour que les effets de fluage soient négligeables, il est relié aux deéformations par la loi

linéaire de Hooke qui s’écrit, en notation matricielle comme suit :

Oy /Cn C12 Ci3 Ciq Cis Cl6\ Eor
(o) [ CorCoa Con Car Cas Cos | [,
o, | C31C32 C33 Cq G35 C36 || ¢
o, | = Cy1 Cap Cy3 Caq Cys Cue £y (I.7)
O Cs1Csz Cs3 Csg Css Cse || ¢,
Oy Ce1 Coz2 Cez Coa Cos Cos | \g,,

Ou les Cj; sont les constantes dites élastiques. Ces constantes ne sont pas indépendantes.
Cependant, 21 ou plus d’entre elles sont nécessaires pour un matériau anisotrope. Si 1’on se limite

aux corps isotropes, le nombre de constantes indépendantes est considérablement réduit.

Dans ce cas, la loi de Hooke peut s’exprimer a I’aide des seuls coefficients de Lamé u et 4 :
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o (A+2u) 2 0 0 0\ .
/ ayy\ Aoty 2 0 0 0/
o p 1 G+ 0 0 0 || o
| o2 |=] o 0 o 2« 0 0 |[, (IL.8)
o 0 0 o 0 2u 0 ||
- 0 0 0 0 0 2uf\.”
Oyxy Exy

Ou p est le module de cisaillement du matériau et A est défini par :

P 1.9
T 1-2v (I1.9)

Tel que v est le coefficient de Poisson du matériau.

En résumé, les dislocations sont a I’origine des champs élastiques de déplacements, de
déformations, de contraintes et de 1’énergie de déformation élastique. Par conséquent, la présence
de dislocations a proximité de la surface d’un cristal influence la croissance d’ilots: si les

dislocations sont organisées en réseaux, les Tlots reproduisent la méme organisation.

11.4.4 Energie de déformation élastique

La création d'une dislocation dans un cristal requiert une certaine énergie, qui est la somme
de I'énergie élastique due aux champs de contraintes et de déformations mentionnés précédemment
et de 1'énergie de cceur au centre de la dislocation ou il existe une région dont l'arrangement
atomique est tres fortement perturbé : cette région s'appelle le coeur de la dislocation, elle a un rayon
ro de l'ordre de 3b a 5b. Dans cette partie du cristal, la théorie élastique ne s'applique pas car les
déformations sont trop importantes. Par contre, a une distance r, supérieure a ro, le cristal est

déformé élastiqguement ou on peut évaluer les contraintes en utilisant la loi de Hooke.

Edistocation = Eclastique + Ecoeur = Eelastique (I11.10)

Les seules contraintes a considérer sont des contraintes de cisaillement.
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Dans le cas d'une dislocation vis :

dEélastique T

=5 II.11
av 2 (I1.11)
dEélastique Tz
s . 5 II.12
l.2mdr 2u ( )
ub ub? R
Eélastique - 2[1 277) f —dr = —log (a) (II 13)
Dans le cas d'une dislocation coin :
dEélastique E€?
= I1.14
av 2 (II.14)
dEélastique Ebz
= I1.15
l.2rdr 82 ( )
ub? R
Eélastique = mlog (a) (II 16)
Dans le cas général, on peut écrire :
ub? R
E¢iastique = @log (%) (I1.17)

Avec y = 1 pour les dislocations vis, ety = 1 - v pour les dislocations coins.

Un milieu élastique contraint emmagasine une énergie élastique de déformation exprimée
par unité de volume. De facon générale, la densité d’énergie élastique autour d’un point dont 1’état

de contraintes est donné par g;;

1
Eélastique = EZ Oij €ij (H 18)
y

et ’¢tat des déformations par ¢; s’exprime par :

En développant, on aura 1’expression suivante :

Eslastique = > [011. 811 + 021. 821 + 031. €31 + 013. €12 + 023835 + 033. 635 + 013. €13 + 023. €33

+ 0'33.833] (II 19)
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Sachant que la déformation est :

1 <8ui N auj) .20
fi=7 dxj  0xi (I1.20)
AvVec: &5 = &1, €31 = &3, &3 = &3 et que la déformation est plane, donc :

2 (02 ) |

| 0x 2\dx 0y |
&ij = I(au1 s auz) ou, OI (11.21)

l Jdy Ox dy J

0 0 0
1
Ediastique =3 [011. €11 + 021. €21 + 012. €15 + 093.€22] Ir.22)

On considére un réseau de dislocations coin, périodique selon Ox, dont le vecteur de
Burgers est orienté selon Ox. Alors les composantes 612, 621 €t 622 du champ de contraintes ne sont
pas nulles, ainsi que u; et uy. Le déplacement selon usz est nul puisque 1’on est dans une géométrie
de cisaillement pur.

Alors cette énergie peut s’écrire comme suit :
1
Egiastique = > [011- €11 + 021- €21 + 012- €12 + 022 €22] (I1.23)

11.5 Conclusion

Dans ce chapitre, sont présentées quelques notions de nanostructures qui ont une relation
avec le theme ainsi que quelques notions de base essentielles sur la théorie des dislocations qui
étudie le cristal imparfait (cristal réel) pour montrer le r6le déterminant des dislocations et leur
influence sur la croissance des nanomatériaux, ensuite quelques rappels essentiels de la théorie de
I’élasticité qui montrent les différentes expressions du champ de déplacements, de déformations et

de I’énergie de déformation élastique.
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Chapitre 111 Présentation du probleme, conditions
aux limites et solution en élasticité anisotrope

111.1 Introduction

La croissance par epitaxie des matériaux ayant des paramétres de maille différents, crée au
niveau des interfaces de ces derniers des réseaux de dislocations coin périodiques (dislocations de

misfit) pour relaxer les contraintes de désaccord paramétrique.

Dans ce contexte, nous décrivons les champs élastiques pour le cas d’un matériau tricouche
A/ B/ C (Figure 111.1) composé d’une couche mince B d’épaisseur h prise en sandwich entre un
milieu A (x2>0) et un milieu C (x2<0), en présence de deux réseaux de dislocations de misfit qui se
développent périodiqguement, le premier, unidirectionnel au niveau de I’interface (A / B) et le

second carré au niveau de I’interface (B / C).
111.2 Géométrie du probleme

Les trois milieux sont élastiquement anisotropes et caractérisés respectivement par les

constantes élastiques Cjy ,C;jfkl et Cj

Couche * A

X
A2

L
» Goue ) /‘x3 _ /

dislocations

7%
| 1
VvV VvV Vv rvyrvyvvirvy

Substrat —

Figure 111.1 - Géométrie du matériau tricouche CdTe/GaAs/GaAs
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Dans tout ce qui suit, nous adoptons les conventions suivantes : la couche mince B est
affectée d’un symbole (+) et les deux milieux A et C au dessus et au dessous de la couche B
respectivement des symboles () et (—). L’arrangement périodique de défauts linéaires est paralléle
a I’axe Ox3 d’un repére cartésien orthonormé Ox;X,x3 orienté de facon a avoir Ox, perpendiculaire
aux deux surfaces ainsi qu’aux interfaces. La période des dislocations interfaciales (notée A) est

égale a 1/g selon Ox;, dont le vecteur de Burgers b est orienté selon 0x; .

111.3 Formulation mathématique

L’évaluation des champs élastiques des multicouches minces épitaxiées sur des substrats
monocristallins, dues aux réseaux de dislocations présents aux interfaces, sont difficiles a estimer.

Les différents cas des réseaux de dislocations placés le long des hétéro-interfaces séparant
les milieux composant les systémes ont été résolus antérieurement par plusieurs auteurs cités dans
le chapitre 1.

Les champs de déformations élastiques (déplacements et contraintes) pour deux réseaux de
dislocations unidirectionnel et carré placées au niveau des deux interfaces formant un matériau
tricouche A/B/C vont étres développés en utilisant la théorie élastique anisotrope basée sur une
analyse en séries de Fourier.

La Figure 111.2 représente la géométrie du probléme pour trois milieux (x), (+) et (-)
supposés obéir a la loi de Hooke. Ces trois milieux sont séparés par deux interfaces planes

comportant deux réseaux de dislocations intrinseques.

X2 A
A
o Couche A *
Ciii 1/g h Réseau
unldlrectlonnel
L i I R J_v
éseau carré
Ciit” Couche B h
i I N R R T B B
Ciini Substrat C h

Figure 111.2 - Tricouche avec deux réseaux de dislocations unidirectionnel et carré aux interfaces A/B et
B/C; h*,h* et h~ sont les épaisseurs des trois milieux.
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I11.4. Mise en équations du probleme

111.4.1. Champ de déplacements

La figure 111.3 représente la configuration a étudier :

| Interface | (b,0,0)

|_
\

X3

)_

T Interface Il (b,0,0) X

L

Figure I11.3 - Configuration du tricouche A/B/C

Le champ de déplacements est suppos¢ périodique pour chaque cristal le long de I’axe Ox;
et la solution générale peut étre écrite avec la convention d’Einstein aprés développement en série

de Fourier comme suit :

2inn
gj (X1, Xp) = z EL-(]-G)(XZ) exp( 7 1) QUENY
G
L’intégration de (I11.1) donne le champ de déplacements :
we = up + v +vdx, + Z U,En)(xz) exp(itgnx;) k=1,2,3 (I1.2)

n#0

Les dislocations intrinséques de misfit sont caractérisées par des champs de contraintes
nulles & longue distance, donc v, et v, doivent prendre des valeurs nulles et par commodité, u)

est une constante choisie égale a zéro, donc I’expression du champ de déplacements s’écrit :

U, = Z U,En)(xz) exp(2imgnx;) k=123 (IIL.3)

n+0

Ce champ de déplacements u, doit satisfaire la loi de Hooke généralisée, reliant contraintes

et déformations :

= Ci'kl Erl (1114)

oF, ]

j
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Ou :

€ = %(uk,l +uy ) Gk l=123) (1I1.5)
En substituant (II1.4) a (II1.5), nous obtenons :
1 1

0y = 5 (Gt Uiep) + 5 (Cijra Upge) (1I1.6)
2 2
Comme le 3°™ et le 4°™ indice des constantes élastiques peuvent étre interchangés, donc :
1 1

0y =5 (Cyjrr W) + 5 (Cyjue W) (1. 7)

Etant donné que les indices muets k et | prennent les mémes valeurs, donc les deux termes

de I’équation (III. 7) sont égaux, ce qui donne :

0ij = Cijrr U, (111. 8)
L’état d’équilibre des contraintes dans la région des distorsions s’écrit :
(30'L-j
—=0 (I11.9)
0x;
azuk

Cii) ——— = I11.10

En introduisant (I11.3) dans (I1I1.10), on obtient trois équations différentielles qui peuvent

s écrire de la maniére suivante :
Gt (412 g U + (Gapz + Garr) RITgnIULY + g Uy 5, =0 (111.11)

La solution générale de cette équation s’écrit sous la forme :

U,En)(xz) = A, exp(Rimgnp,x,) (111.12)
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En remplacant (I11.12) par sa valeur dans (III.11), on obtient un systeme a 3 équations

linéaires (I11. 13) ol les A, et p, sont des constantes complexes & déterminer.
[Gik1 + (Gz + Gak1 )P + Gar2PE Ay = 0 (111.13)

Le systéme a 3 équations linéaires peut s’écrire de la maniére suivante :
A g =0 (111. 14)

0U: Ay = [Cinpr + (Ciiz + Ciara )P, + Cj2k2Pi)

En adoptant pour les constantes élastiques la convention a deux indices, ce qui fait :

11 devient 1, 22 devient 2,
33 devient 3, 23 devient 4,
13 devient 5, 12 devient 6

L’équation (111.14) s’écrit sous la forme explicite de la maniere suivante :

Co1 + (Cog + C21)P, + Co6P? Cog + (Cop + Co6)Py + CpoP? Cos + (Coq + Cos)Py + Coa Py || 22 0

<C11 + (Ci6 + Co1)Py + CosP? Cig + (Ciz + Co6)Py + CoaP? Cis + (Crg + Cos)P, + C64-Paz> (’%tl) (0)
Cs1 4 (Csg + C41)Py + CugP? Cse + (Csy + Cag)Py + CaoP? Css + (Csy + Cys)Py + Cag Py ) \ A5 0

Ce systeme est similaire a celui obtenu par Eshelby et al. [38] dans le cas d’une dislocation

rectiligne placée dans un milieu homogéne en élasticité anisotrope, il admet pour chaque P, des

solutions A, non triviales si le déterminant de A est égal a zéro :

|Aik| = |Gk + (Gakz + Gak1)Pe + Gz PE| = 0 (111.15)
On obtient ainsi une équation du sixieme degré en p, (a =1,...,6) qui s'écrit :

Ko+ Kip + Ko pP+Ks p® + Ky p* + Ks p° + Ko p® = 0 (111. 16)

Ou K; (i=0,...,6) sont fonctions des constantes élastiques C;;, et leurs expressions sont :

j )

59



Chapitre 111 Présentation du probleme, conditions
aux limites et solution en élasticité anisotrope

Ko = C11Ce6Css5 — C11C8 — Cs5Cg + 2C16C15Cs6 — Co6Cls
Ky = C15C16(Cs6 + 2035 + Cy6) + 2C55(C11Co6 — C16Ci2)
+ C11(Co6(Cas + C35) — 2C56(Ca + Cp5)) + 2C56(Ci5Crz + Ci6C1a)
— C45Cfs — 2C56Cfs
K; = C11Cy3Cs5 + 2C16Co6Cs5 + 2C11 Co6(Cys + C35) — 2C11Co6(Cys — C35)
+ €44 C11Cg6 — 2C11 Cp4Csg — C16Cs6(2C46 + 3Cos5 + C15)
— C35C11(2C46 — C35) = 4C45C16C1p — Cs5C12(2Ce6 + Crp) — €11 Cig
— C44Cfg + 2C15C16Caq + C15Ce6(Css + 2Co5) + Ci5C12 (205 + Cug)
— 2C15C26(Cos + 2C14) + C13C14(Cos + Cs6) + C12C25Cs6 — Ch6Ci5Cog
+ C46C12(Cra + Cs6) — Cos(Cls + CE5)
K3 = 2C55C55C16 + (Cas + C33)(Cr1Cap + Cég) — 2C45CE6 + 4C33C16Co6 + 2C44Cr1Co6
+ 4C34C16C1q + 2(Cs6 + C14)(Cr2Co5 — C24C16) — Ca6Cs6(Ce6 — 3C12 — Ci6)
— 2(Ca6 + C35)(C11Ca4 + C16Ca5) — 2C16Cig — 2C44Cr6Cyy
+ (Crz + 2C56) (Ci5Caq + Cég + Cs6C1a — 2C45C13) + Ci5CiCon — 2056 CHy
+ C15C6(2Co5 — 3Cu) — CoCég — 2Cs56C14C26 + 2Co6CE
+ C14Ce6(2Co5 — Cup) + C14C12Ch6 — (Cry + Cs6)(Co6Cs6 + 2C52Cy5)
Ky = C32C55C66 + 2C45C16Co + 2035 CppC16 + 2C35C26C 66 + Cag C11Cop + 2C44C16C 26
~ 4C16C 25C 24 — 2C16C24C 46 — C11CF4 — Cs5C35 — 4C12C 26 C 45
~ 2C45C26C 66 — 2C44C 12C 66 — CasCfy + 2C15C 26C 24 + 2C12C 24 Cs6
+2C15C 14C 24 + 2C14C24C 66 + C26Cl5 + 2C56C 25C 26 + C14C 26C 56
+ 2C14C24Cp5 + C12C46C 56 + C46C56C 66 + C12C 46C 25 — C26C 46C 56
—3C14C 46C 26 + C12Ci — 2C33C15C 46 — CopCfy + 2C25C14C 56 — C32Cg
Ks = Co6Con( Cas + C35) + 2C44Cy5Ci6 + 2Ca4 Co( Cop — Co6) — 2C66C 24C 25 — 2C16C34
— 2C45C55 — 2C44C26C 12 + 2C13C 24C 46 + Cu6C 26( Cs6 + 2Co5 — Cyg)
— 2C55C45(Cs6 + C14) + 2(Cs6 + Cra) (Coq Co6 — Cop Cys)
Kg = —CpCig—Cq6C34 —Ca4Cis + Co6Cr2Cas + 2C46C26Cos

Donc, pour résoudre le probléme, il faut calculer les six racines du polynéme (II1.16). Ces
racines sont complexes d’aprés J.D. Eshelby et al. [38] puisque la densité d’énergic doit étre
toujours positive.
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Et comme les coefficients du polynéme sont réels, les racines complexes considérées ici
sont :

P, (o = 1,3) et leurs paires conjuguées : p, (o = 1,3)

Dans la suite du probléme, seules les racines a partie imaginaire positive sont choisies. Ces

racines s’écrivent :

p™ = pr™ . jpitv) (1IL. 17)
Avec: a =1, 2, 3 et P(i(“) > 0. Pour chacune des racines p, données en (III .17), on résout le

systéme en A, suivant :

F, F, F3 %1

Fp1u Fp Faz || A2 | =0 (111. 18)
F31 F3p Fs3 -

Avec :

Fi1 = Cyy + 2C1¢P + C¢eP?
Fy, = Cgg + 2CyP + Cyy P2
F33 = Cs5 + 2C45P + Cyy P?
Fi; = Fy = Cg1 + (Cgg + Ci12)P + Cy6 P
Fi3 = F31 = Cs51 + (Ci4 + Cs6)P + C4P?
Fy3 = F35 = Cs6 + (Cy5 + C46)P + C4 P?

Les x;k obtenus sont exprimés donc en fonction des C; et sont complexes, ils s’écrivent :
‘M) _ 4r() 50
Ay = Ay~ £idy, (111.19)

La théorie rapporte que les déplacements et les contraintes ne dépendent que des valeurs

relatives de A, (k = 1,3) . En posant arbitrairement A,; =1 on peut & partir de (III. 18) calculer :

l, — F12F23_F13F22
“U 7 Fy Fyy — FiyFp

(111.19.1)
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- _(F11F23 - F13F21)
F11F22 _F12F21

(111.19.2)

Ao =1 (111.19.3)

La troisiéme équation du systéme (I1I .18) est toujours vérifiée car en remplagant A; et A,
par leurs valeurs obtenues en (I11.19.1) et (I11.19.2), on obtient ’expression du déterminant de la

matrice Fj, qui est égal a zéro. Les A, choisis pour le calcul des déplacements et des contraintes

s’expriment en fonction des Ay, par :

’

/10(1
Aot = — = (I11. 20.1)
Qa1+ Agy +253) 2
A’
Aaz = — ""2 — (111. 20.2)
Qa1+ Agy +253) 2
AV
Az = — e — (1. 20.3)
Qa1 + Aa +A53) 2
tel que :

Les équations (I11.11) ont ainsi comme solution générale des combinaisons linéaires des

solutions trouvées pour chaque o, autrement dit :
6

U,gn)(xz) = Z COE”) Ay expRimgnp,x;) (111. 22)

a=1

Ou les C((x“) sont des constantes complexes qui peuvent étre déterminées par les conditions aux
limites.

Pour simplifier la résolution du probleme, considérons arbitrairement six constantes complexes :

M) /-
x™ /2
{ « /2103 (111 23)

Y™ /2inn
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Et sachant que pour =4, 5, 6

Pak = p(a—3)k et Aak = /1(0(—3)k

U ,En) (x,) Peut s’écrire de la maniére suivante :

(n)_

Y exp(ngnpaxz) (I11. 24)

(n)
U“”(xz)—z T exp(2imgnp,x,) +

Ou les constantes complexes Xg‘) et YOE“) seront déterminées a I’aide des conditions aux limites
relatives au probleme. La combinaison de (I11.23) avec (II1.24) permet d’écrire le champ de

déplacements sous la forme suivante :

X(n)
T ) S

n#0 a=1
(n)/l

+ T[exp(ngn(xl + Paxz)] (111. 25)

111.4.1.1 Expression finale du champ des déplacements
Pour plus de performances sur le plan numérique, il est convenable d’écrire 1’équation

(I11.25) sous une forme ou la sommation ne tient compte que des valeurs positives de 1’entier n. On

peut I’écrire sous la forme :

U, = Z Z o exp [(2imgn(x1 41, x2)] (111. 26)

n+0 a=

Comme u,_est une fonction réelle, et apres détermination des Céﬁ) :
(=n) _ ~()
Cotk - Cak
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Donc, la double somme (I11.26) devient :

3
w, =2 ) Y Re(Ch)cos[(2mgn(e,,x,)]

n+0a=1

+ Re(iCl) sin[(Qmgn(x; + 7,x3)] (111. 27)

En posant o = 2ng , ’expression finale de uy est:

3
w, = Z %); [{cos [new (e mxp)]x Re[ (=X A Jexp(—naw s,x,)

+ (—iYa(n) E)exp(nw saxz)] }
+ {sin[na)(x1+rax2)]xRe[(X0((n)/1ak)exp(—nw SgX)

+ (Ya(”) dai Jexp(nw sex;)|}, k=123 (111.28)

111.4.2 Champ de contraintes

Le champ de contraintes est obtenu a partir de 1’équation (III .28) en utilisant la loi de Hooke qui

s’écrit :
O = Cklij gij (11129)
O = Cryj Wij = Criin Wi + Ciiz Wip + Gz U3

Sachant que dans notre cas u; ne dépend pas de x5, on aura :

Okt = Cgin W1 + Crpiz Ui (1I1. 30)
D’ou en fin:
Ok = Ciy11 Ug1 + Crior Upg + Cryaz Ugp + Crpoo Upp (1IL.31)
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AVec :

3
U = Z (n_ln) ; [{cos [nw(x147,x)]x Re[(—iXOEn) Ae1)exp(—nw s, x;)

n>0

+ (=iY™ a1 )exp(nw s, x;)] 3
+ {sin[nw(x; .7, xz)]xRe[(XOE")Aal)exp(—nw SyX2)

+ (Ya(n) A1 )exp(nw s, x,) ]} (111.32)

Et:

3
U, = Z (%) azzl [{cos [nw(x;,47,x,)]x Re[(—iXOEn) Aaz)exp(—nw sqx;)

n>0

+ (—iYa(n) T,(Z)exp(nw saxz)] }

+ {sin[nw(x;,7, xz)]xRe[(Xén)/laz)exp(—nw S Xy)

+ (Ya(") daz)exp(nws,x)|} k=123 (111.33)
En posant :
A =nw(x;, 1,x,) ; C = X,exp(—nws,x,) et D =Y, exp(nws,x,)
Onaura :

U, = Z (%)i {cos (A) Re[(—ilal C) + (—iTﬂD)]
n>0 a=1

+ sin(A) Re[(44; C) + (1,1D)]} (I11. 34)

Et:

u, = Z <n—1n>oil {cos (A) Re[(—iAq; C) + (—iED)]

n>0

+ sin(4) Re[(Aqz €) + (222D)] } (111. 35)
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D’ou:

3
) _
Cr111U11 = (E) E E {sin (A) Re[(l’lm C)Cklll + (i)"alD)Cklll]

n>0 a=1
+ cos(A) Re[ (241 €)Crr1r + (Aa1D)Crr11] } (111.36)
Et:
3
w . . ._
Cr121Uz1 = (E) Z Z {sin (&) Re[(idg2 C)Cr1z1 + (i 202D)Cr1z1]
n>0 a=1
+ cos(A) Re[ (A2 €)Crizr + (AazD)Criz1] } (111.37)

La somme des expressions (111.36) et (111.37) donne :

Cr111U11 + Cr121Uz 1

3
_ (%) z z Re[(Ae1 € + 201D)Ciras + (Aaz € + 22D ) Cirzr] (cos(4)

n>0 a=1

+ isin(4)) (111. 38)

De méme :

3
Cri12U12 = (%) Z Z Re[(2,1 C + ED)(COS(A) + isin(A) )7, Ce112 ]

n>0 a=1

+ (Aq1 € — 241D)(cos(A) + isin(A)) suCr112} (111.39)

Et

3
Criz2Uz2 = (%) Z Z Re[(/laz C + T“ZD)(COS(A) + isin(A))raCklzz]

n>0 a=1

+ (Agz € = 2g2D)(cos(A) + isin(A)) s, Cr122} (111. 40)
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La somme des expressions (111.39) et (111.40) donne :

Cri12U12 T Cri22Uz

Sachant que :

3
= (%) Z Z Re[(Aa1 Chr12 + Aaz Cirzz)(cos(A) + isin(A))Cr, |

n>0 a=1
+ (A1 Crazz + 2Aa2Crizz)(cos(A) + isin(4)) Dr,

+ (g1 Ceriz + Aqz Crazz)(cos(A) + isin(A))Cs,

— (A1 Crze + 2a2Ciz2)(cos(4)

+ isin(A))Ds, } (111. 41)

Pa =Ty +is, et p, =1, —is,

L’expression (I11.41) devient :

Cri12U12 + Cri22Uz

Donc:

0w =)

3
_ (%)z z Re[(Ag1 Cranz + Auz Crrzz)(cos(A) + isin(A))Cp, |

n>0 a=1
+ (Ag1 Chazz + 2a2Cra22)(cos(A) + isin(A)) Dp,
+ (g1 Cerrz + Aqz Crazz )(cos(B) + isin(A))Cs,
— (A1 Crizz + 2a2Criz2)(cos(A)
+ isin(A))Ds, } (111.42)

3
Z Z Re [(Aal Cei1z + a2 Craz1) (cos(A)

n>0 a=1

+isin(4))C + (Tﬂ Cri11 + T,,ZCklzl)(cos(A) + isin(A4)) D
+ (A1 Cra1z + Aaz Crizz)(cos(A) + isin(4))Cp,

+ (Aa1 Cerrz + Aa2Ciizz)(cos(4)

+isin(4))Cpy ] (111. 43)
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O = Z Z cos(A) Re {[Aal( Cii11 + Pa Cra1z)

n>0 a=

+ Aa2( Ceizi + Pa C122)1C + [Aar( Crir1 + Pa Crirz)
+Za2( Ciaz + Pa Cazz) | D1

+ sin(A)Re i {[1,1( Cany + pu Cora)

+ 2a2( Cerz1 + Pa Ce122)IC + [Aer( Chann + Pa Cranz)

+ Aaz( Crrzr + EQAZZ)]D]} (111. 44)
111.4.2.1 Expression finale du champ des contraintes

On obtient finalement I’expression suivante :

o = Zgz z[ cos[nw(x; + 1,x,)]

n>0 a=
) _ W7
+ Re|X, Leij exp(—nws,x;) + Y, Ly exp(nwsaxz)]}
+ {sin[nw(x1 + 7,x,)]
+ Re[iXUEn)Laij exp(—nwsyx;)

+ iYa(n)Eexp(nwsaxz)]} (111. 45)
Avec : Laij = A [Cuj1 + PuCrj2] i,j= 1,23etl =1,2

Pour déterminer les valeurs des constantes complexes X;, Y, XS,V etY, ,(a = 1,2,3),
on applique les conditions aux limites en déplacement et en contrainte pour les deux cas
séparément : premier cas d’un tricouches avec un seul réseau de dislocations au niveau de
I’interface CdTe / GaAs et le deuxiéme cas d’un tricouches avec un réseau de dislocations au niveau

de ’interface GaAs / GaAs.
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I11.5 Premier cas : tricouches avec un seul réseau de dislocations unidirectionnel au

niveau de Pinterface CdTe/GaAs

/ Couchs ,’{ A
Lignes d= L

dislocations

Couchs +

Substrat —

Figure 1.4 - Réseau de dislocations unidirectionnel a l'interface CdTe/GaAs.

111.5.1 Conditions aux limites

111.5.1.1 Conditions aux limites en déplacement
Nous admettons ici que les interfaces sont planes, et sont siege de deux familles de

dislocations intrinseques réparties périodiquement et que le champ des déplacements est périodique,

de période A.

TIPS

Penode

E
¥

Crztal ()

k4

Crztal (+) +

Y -

Cnztal (-3

Figure 111.5 - Représentation des dislocations intrinseques réparties périodiqguement le long de /’interface
CdTe / GaAs.
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1A

Figure 111.6 - Courbe en dents de scie relative aux dislocations intrinséques placées a la premiére
interface CdTe / GaAs

La linéarité du déplacement relatif a I’interface peut étre exprimée par :

r

b, b
up, —uf = (f) X, — 7’{ (111. 46)

111.5.1.2 Conditions aux limites en contrainte
Les conditions en contraintes considérées sont :

a/ La continuité des contraintes normales a I’interface impose la relation suivante:

[O-Z*k] xp=h — [0-2-1;6] x2=h (HI 47)

Cette condition traduit I’équilibre des deux cristaux a I’interface.

oy (x; = h) = 02+k (x;=h)

Interfaces en équilibre
et continuités des
contraintes

Figure 111.7 - Conditions aux limites en contraintes.
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b/ Les surfaces du tricouche étant en équilibre, on peut affirmer que les composantes normales du

tenseur de contraintes sont nulles pour x, = h*, ce qui donne :
(03] xpen> =0 (II1. 48)

¢/ Condition d’équilibre a la surface libre x, = h*
0 O-Z*k
6_x1 xg=h =0 (I11. 49)

111.6 Deuxiéme cas : tricouches avec un réseau de dislocations carré au niveau de
Pinterface GaAs / GaAs

K: -\-E
F 3 hd
Couche + J"z E
Jll’
Lignes de —
dizlocations W = ¥ e
-  ra L ZZ7

X L
iz

| £ A
s VvV V¥V ¥V V¥V ¥V 1V rFVyVV VFF 7

Figure 111.8 - Réseau de dislocations carré a l’interface GaAs/GaAs

111.6.1 Conditions aux limites

111.6.1.1 Conditions aux limites en déplacement

Méme supposition déja considéré dans le premier cas concernant la planéité d’interface.
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Cnstal (*)

h 4
-

Criztal (<) +

vy -

Cnstal (=)

&
h

Figure I11.9 - Représentation des dislocations intrinséques réparties périodiquement le long de /’nterface
GaAs / GaAs.

X1

/"‘

Figure 111.10 - Courbe en dents de scie relative aux dislocations intrinseques placées a la deuxieme
interface GaAs / GaAs

La linéarité du déplacement relatif a I’interface peut étre exprimée par :

b b
up, —uf = (—k> X, — — (111. 50)

Tels que wuj et uf  représentent respectivement les champs de déplacements du cristal
supérieur (x2 > 0) et cristal intermédiaire (x, > 0). Comme le déplacement relatif Aux (X;) est

périodique le long de 1’axe Ox;, il peut étre développé en séries de Fourier :
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400

2inmn
Aug(x,) = Z C™ exp A dx, (11150, a)
Avec :
1 xo+A 2im
C,En) = Zf Auy (x1) exp A 1 dx; (1I1.50.b)
X0

Aprés calcul de C]E“) , Auy, s’écrit

+co

Auy (x1) = Z (%) exp(ZiTxl) (1I1.50. ¢)

— o0

Et comme Auy (x;) est réel, il s’écrit :

Auy (xq) = io (_Ebk) sin (277111 x1> (111.50.d)

111.6.1.2 Conditions aux limites en contrainte
Les conditions en contraintes considérées sont :
a/ La continuité des contraintes normales a 1’interface impose 1a relation suivante:

(03] x,=0 = [02] x,=0 (111.51)
Cette condition traduise 1’équilibre des deux cristaux a I’interface.

031 (%2 = 0) = 03, (x = 0)

Interfaces en équilibre et
continuités des contraintes

Figure 111.11 - Conditions aux limites en contraintes.
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b/ Les surfaces du tricouche étant en équilibre, on peut affirmer que les composantes normales du

tenseur de contraintes sont nulles pour x, = —h™, ce qui donne :

[03k] x,=—n- =10 (11..52)
¢/ Condition d’équilibre a la surface libre x, = —=h~

d gy

[6x1 ] xy=—h- =0 (III.53)

I11.6.2 Champ élastique dun réseau carré de dislocation par le principe de

superposition

En se basant sur le principe de superposition, le champ élastique de deux réseaux paralléles
de dislocations sur la méme interface peut étre résolu simplement en considérant que la deuxiéeme

famille Il peut étre déduite de la premiére famille | par rotation de + n/2, (Figure. 111.12).

X
A X
02
T

Figure 111.12 - Configuration de la premiére famille de dislocations unidirectionnelles
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X
A X,
FamilyIl /=~~~ ~ 77 - —-——‘____./_/
K1 oM /
/ 7 7
= ; : :
X; « = “ s
£ /
X /
4 /
e Fop et o sas e e y

Figure 111.13 - Configuration de la deuxiéme famille de dislocations unidirectionnelles

\ Xo

Famille |

s
////m///
/S S/ / /

yayavi ﬁ
F///// Famille 11
[ S S SSS

Figure 111.14 - Représentation du réseau carré de dislocations par le principe de superposition

111.6.2.1 Champ des déplacements

En notant ux (X1,X2,X3) le champ des déplacements lié au réseau de dislocations de la

famille I (Figure 111.12) pour laquelle les dislocations ont un vecteur de burgers by.

Construisons une autre famille 11 de dislocations (Figure 111.13), déduite de la précédente par

rotation de + m/2 autour de Ox,. Au point M’(-X3,X2,X1) correspond donc le point M(x1,X2,X3). Le

champ des deplacements total Ul se déduit de I’addition des champs des familles I et II. La

contribution de la famille II est donnée par 1’équation matricielle suivante :
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Ly (M)]=[R] [u (MY)] (IIL 54)

Avec : [R] Matrice de passage du systeme | (famille de dislocations I) au systéme Il (famille de

dislocations I1)

0 0 1
[R]=/0 1 0 (IIL. 55)
-1 00
Et comme [u;' (M )] n’est rien d’autre que uy défini au point M’ (-X3,X2,X1).
Alors on écrit : [u,' (M")]=[ug (M) ]
Ainsi on aura [Ull' (M )] =[R] [U; (M )}
u?',(M') u:L“(Xl’XZ,X3):u3I‘ (_XS’XZ’Xl)
pou (U (M)]=] i3 (M) | Avec: (U (%X %) = Uz (X5 X5, %) (I11.56)
-u; (M) Us' (%% % ) = =) (=X5, %5, X, )
Donc, le champ total des déplacements s’écrit sous forme matricielle comme suit :
u; U (M)+uy(M")
Uy |=| U, (M)+u,(M*) (1. 57)
u; U, (M)—u,(M")

Avec :
u, (M) donné par (111.28) et calculé pour la 1% famille de dislocations.

u,(M") donné par la méme expression (111.28) mais calculé pour la 2™ famille de dislocations.
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111.6.2.2 Champ des contraintes

Pour les champs des contraintes, la contribution de la famille Il est calculée de fagon

analogue. En notant ai} (M) (i,j=1,2,3) le champ des contraintes en M( X1,X2,x3) de la famille I,

nous obtenons :

oM. 0,(M) -0, (M)
[oi' (M)]=[R] [o§(M")] [R]'= | 0u(M)  o03,(M) —ol,(M)) (IIL. 58)
_‘71|3(M ) _Gllz(M ) O-lll(M )

Enfin nous obtenons le champ des contraintes total.

Glll(M)"'O_?is(M') Gllz(M)"‘Gzls(
[GJ(M)]: O'llz(M)JrO'zls(Ml) O'zlz(M)+O'2lz(

M)
M) (111. 59)
O'1|3(M)_‘71|3(M') Gzls(M)_O-llz( M )

111.7 Systeme d’équations et matrice associee
En affectant I’exposant n, les inconnues complexes X, Y., X1, Y.F et Y, sont donc les
solutions du systeme linéaire a équations réelles obtenues par combinaison des expressions des

déplacements (I11.28) et des contraintes (III .45) avec les conditions aux limites (I11.46) a (III .53).

111.7.1 Premiere interface CdTe / GaAs

4 X2
. Xa| Yy
Interface entre
+ T xet+
X;— Ya+ et
» X1
~——

Figure 111.15 - Configuration de la premiére interface entre (*) et (+)
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Re

Mw

|- (Xa2 — x5 2%

)

N L

Rei

[y

M‘“ﬁ

S
Il
[y

Rei

Mw

a:

"Yﬁfigi)] =:b;

|(Xady — X325 - Vi 28, )| =0

|25 BN +18)) — (KE AL E) (G, +i8y) — (Y A E,) (G, +iSp)| = 0

| (e Lo ED(S) — 16)) = (K L E)(S, — iCy) — (Y LEy By ) (S, — iCy)| = 0

3
e z | (e Lo ED(Cy + 18) = (KL B (C, +18,) — (Y Loy ) (C; +185)| = 0
a=1

Re iz [(X;LtszEl)(Sl —iCy) — (X7 Ly E3)(Sy — iCy) — (Y+L+2kE4) (S; — lCz)] =0

Posons :

XY=Ar+iB} ; X:=A,+IB;

Avec :
C, = cos(nwr, h)
C, = cos(nwr, h)
S, = sin(nwr, h)

S, = sin(nwr,h)

E, = exp(—nws}h)

E; = exp(—nws; h)
E, = exp(nws;} h)

Gax = Er (L2 Ct — LiypicS1)
Loy = —Ej3 (Lfﬁk C; — Ll;éksz)

Naye = —Eo (L5 Co + 155, S,)

. Y =Cr+iD} et Y7 =C;+iD;

e = Ak + g
Aare = Xt + i
Aak = Xgc + idgy,
e
A = Agb — iAgk
e = Ao — i
Hyp = —Ey (L5 Cy + Ly St)
Mae = E3(Li5.Co + L5, S;)

T = —E4(L5 Cy — Lo, S3)
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On obtient ainsi le systéeme suivant :
3

D= AR+ B, — CEAL = DEA, + G 2 + D2l =

a=1
3

D= ALA = BEAL + Rl — DAL — Gy, + Dy = 0

=1

a
3
a

=1

3
D Al + Bl — Aihy — B Ay — GG,
a=1

a=1
3

D= Ak = B + AL + BN + Cl i + DI 75, = b,

— DAY, =0 (111. 60)
ak

3
Z A:ZGak + B(Z*Ha’k +A(-:.’-Iak + B;Mak + C;Nak +D(;-Tak = 0

_A;Hak + B(;Gak _A;Mak + Bc—zi_lak - C;Tak +D;—Nak =0

a=1

D AL+ B + G + D Ly — Co Ui — D iz, = 0

a=1
3
— AL — BYLS + CF LY — DL, — Co Ly + Dy Lz, = 0
a=1
En posant :

Py = Loy AC(@) — L1, AS(a)|Exponi(a)
Qur = —[Lisi AC() + L%y AS(2)|Exponl(a)
Ra = [Lb, AC(@) + LiY, AS(a)]|Expon2(a)
Sake = [Liow AC(@) — Liby AS(a)]Expon2(a)
Eqe = —[Lph AS(@) — Ly AC(a)|Exponi(a)
Fae = [Li5e AS (@) — Ly, AC(a)]Exponi(a)
G = [—Libe AS(@) + L, AC(a)|Expon2(a)
Hye = —[Lihy AS(@) + L}, AC(a)|Expon2(a)
Ik = [Lizk BC() — Ly, BS(a)|Expon3(a)
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K = [~Lis BC(a) — L BS(a)|Expon3(a)
M, = [Lagk BC(a) + L5, BS(a)]Expon4(a)
N, = [La2k BC(a) — L3, BS(a)]Expon4(a)
T, = [ L5 BS(a) — L, BC(a)]ExponS(a)
Vo = [Lize BS(@) — L3, BC(a)]|Expon3(a)
Wy = [ L5 BS(a) + L, BC(a)]Expon4(a)
Zo = |~Lis, BS(a) — L3, BC(a)|Expon4(a)

111.7.2 Deuxieme interface GaAs/GaAs

X1

»

T Interface entre

Ya_ + et -

Figure I11.16 - Configuration de la deuxieme interface entre (+) et (-)

3
Re ) [- (Xaad + Y + (V7)) = b

a=1
3
Re iz |2z + a8, ) - (Ve ag)| =0

3
Re ) [(Xe L + ¥t L) + (Ve )| = 0
a=1

Re lz |(Xir Lo + YL ) + (Ya Agp)| = 0
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111.8 Expressions des déplacements et contraintes avec les conditions aux limites

Les constantes complexes (Xa*, Y, X, Y, et Y, ) sont les solutions du systeme linéaire a 30
équations réelles obtenues par combinaison des expressions des déplacements et des contraintes
avec les conditions aux limites :

a) La premiére condition de discontinuité a x,= 0 en déplacement (111.50) au niveau de la deuxieme

interface GaAs /GaAs se traduit par 1’expression suivante :

3 — —
ReD> —(XIAl + Yo ko) + Y, Aok = b,
=1

3 — —
Rei> —(XIAL + Yo hak) =Y, Aok =0
=1

b) La deuxiéme condition représente la discontinuité a x, = h en déplacement (111.46) au niveau de
la premiére interface entre CdTe/GaAs :

3 — —
Re> —(X Aoy + Yo hok) + (XIS + Yo hok) =D,

a=1

3 - —
Re iz KA+ Y o) — XA, + Y Aak) =0
=1
¢) La troisiéme condition est celle de la continuité & X, = h” au niveau de I’interface CdTe /GaAs :

3 p—

Rez X; L*azkEl (C, +i81)+(Y: LoE,)(C, +iS))-
o=1
(X; L-:kaE3)(C2 +i82)'(Y¢: E‘+>‘21<E4)(C:2 +iS,)=0
3 p—

ReiY X L, E (S,-iC)+(Y, LakE, (S,-iC))

o=1
‘(X; L-:ka E3 )(Sz —iC2 )'(Y(: E;k E4 (Sz —iCz):O
d) La quatriéme condition est une condition de continuité des contraintes pour X, = 0 au niveau

de l’interface GaAs /GaAs :

3 . —_
ReZ(X; L .+ Y. Loa2k) =Y, La2k =0

a=1

3 — —
Reid —(X. L., + Y, Laz) =Y, La2k =0
a=1

81



Chapitre 111 Présentation du probleme, conditions
aux limites et solution en élasticité anisotrope

e) De méme, la cinquiéme condition concerne la contrainte normale nulle & la surface libre

pour X, =h*:

3 —_—
ReiY> (X, L Es+Y, LexE()EC
o=1

‘(XZ L*a2k E; +Y: E:Qk E.)ES=0

3 JE—
Re> (X L, Es+Y, LakE,)EC
o=1

+(X L, E.+Y. LakE,)ES=0

Apres développement de ces différentes conditions, on obtiendra un systéme d’équations qui

s’écrit sous la forme d’un produit matriciel :
AX =B (1L 61)

Ou la matrice colonne X (A", A, B*, B, C", C", D" et D) renferme ces inconnues complexes. Ce
systéeme sera résolu numériquement en utilisant une approche analytique basée sur les séries de
Fourier double. [6]

111.9 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons présenté la géométrie du probleme qui est un tricouche A/B/C
sous I’effet de deux réseaux de dislocations intrinséques unidirectionnel et carré ainsi que toutes les
conditions aux limites quelles soient de déplacements ou de contraintes, ensuite le développement
de la formulation mathématique qui se base sur les séries de Fourier dans le cas de 1’élasticité
anisotrope. Cette formulation conduit a un systéme d’équations linéaires et une fois ce systeme est

résolu, on obtient toutes les expressions finales des déplacements et des contraintes.
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IV.1 Introduction

Dans ce travail, nous allons réaliser des calculs par simulation numérique pour determiner
les champs des déplacements ainsi que les iso valeurs pour un matériau tricouches anisotrope sous
I’effet de deux réseaux de dislocations placés aux interfaces : le premier, parallele au niveau de
I’hétérostructure CdTe/GaAs ; le deuxiéme, carré entre le GaAs/GaAs. Ensuite nous allons tracer

les différents graphes afin de voir le comportement du matériau tricouches.

V.2 Expérimentation numérique

Pour la résolution du probléeme, nous avons élaboré un programme MATHEMATICA
permettant :

1- la détermination de la matrice de passage du systeme cristallin au systéme de travail et par
conséquent la détermination des valeurs des constantes élastiques Cj; de chaque cristal dans le

nouveau repére ;

2- le calcul des parties réelles et imaginaires des six racines complexes p, du polynéme du

sixieme degré obtenu en combinant la loi de Hooke et la condition d’équilibre.

3- le calcul des constantes complexes Aqk (k = 1,3) ainsi que les L2k, pour chaque pg ;

4- I’inversion numérique du systéme global (I111.60) obtenu a partir des conditions aux limites ;

5- le calcul des constantes inconnues XY, , X!, Y. etY, ;

6- la réinjection de ces constantes dans les expressions des déplacements, des déformations,

des contraintes et de 1’énergie pour les calculer numériquement.

La concrétisation de ce travail ne pourra se faire qu’a la lumiére d’applications numériques
adéquates permettant d’un co6té, la validation de notre approche analytique, et d’un autre coté,
rendre crédible le modéle mathématique.

Avant d’entamer cela, il est nécessaire de procéder tout d’abords a la validation de notre

programme numérique.
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IV.2.1 Organigramme global du programme

Exprimer les constantes Calcul des parties réelles et des parties
élastiques C;; de chaque cristal o] Iimaginaires des six racines complexes
dans le repére de travail P, du polynome du sixiéme degré

\ 4

Calcul des constantes
complexes Ay et les Lgj

\ 4

Inversion numérique d’un
systéme de 30 équations a 30
inconnues réelles

\ 4

Résolution du systéeme

AX =B

\ 4

Calcul des constantes inconnues

X5V XY et Yy

\ 4

- - - Injection des constantes
..S'm,lulatlon numer,lque.des X, Y;,X;L, Ya+ et Y, dans les
différents champs élastiques <

différentes expressions
(déplacements, déformations,

contraintes et énergie)

Figure IV.1 - Organigramme général du programme.

IVV.3 Géométrie du probléme

Le probléme illustré par la figure 1V.2 correspond a la mise en contact de deux couches
d’épaisseurs limitées A et B représentant un bilame mince sur un milieu C semi infini qui est le

substrat. Les trois milieux élastiguement anisotropes caractérises par leurs constantes élastiques et
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leurs épaisseurs h*, h™ et h*, sont séparés par deux interfaces planes comprenant deux réseaux de

dislocations au niveau de CdTe/GaAs et GaAs/GaAs avec une période de réseau 1/g.

Xz

Surface libre

Premiére interface A/B

h*

Deuxieme interface B/C

-

Milieu semi infini C

Figure IV.2- Matériau tricouches CdTe/GaAs/GaAs sous l’effet de deux réseaux de dislocations
unidirectionnel et carré.

Réseau paralléle au niveau de
I’interface A/B

Figure IV.3- Réseau de dislocations unidirectionnel.

X1

Réseau carré au niveau de
I’interface B/C

Figure IV.4 - Réseau de dislocations carré.
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V.4 Conventions et symboles liés a la géométrie des deux reseaux

Les trois milieux caractérisés par les constantes élastiques Cj; , Ci}’kl et Cjjj, sont notés

respectivement, A: * (x,>0), B: " (x,>0)etC:~ (x,<0).
IV.5 Présentation du systeme CdTe/GaAs

IV.5.1 Le tellurure de cadmium CdTe

Le CdTe est un composé défini binaire de masse molaire 240 g.mole™ appartenant a la
famille 11-VI de la classification périodique des éléments chimiques formé a partir d’atomes d’un
élément métallique du groupe Il, le cadmium (Z = 48) et d’un élément semi-métallique du groupe
VI, le tellure (Z = 52). Les atomes de cet élément s’agencent usuellement sous la structure dite zinc-
blende (aussi appelée sphalérite) comme présenté sur la figure V.5 (a). Ce type de maille cristalline
est formé de deux réseaux cubiques faces centrées, I'un aux nceuds duquel ne se trouvent que des
atomes de cadmium, 1’autre que des atomes de tellure, décalés I’un de P’autre d’un quart de
diagonale du cube.

Parmi les semi conducteurs 11-VI, ce composé possede un numéro atomique élevé qui lui
confére un coefficient d’absorption important pour les photons, et une bande interdite de 1,5 eV
bien adaptée au spectre solaire. Ces propriétés font de ce matériau un bon candidat non seulement
dans le domaine du photovoltaique, mais aussi pour 1’absorption de rayonnements plus énergétiques

tels que les rayons X permettant notamment son application en imagerie médicale. [42]

(111) surface
A

rﬂ‘&f%ﬁf' 'f ; cd

N . P il
W\WW =<8
(YT =
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Figure IV.5- (a) Modele de la maille cristalline du CdTe, type cubique face centrée. (b) Modele de la face
{111} de la structure Zinc Blende du CdTe [Durose, 2010]. [42]

IV.5.2 L'Arséniure de Gallium GaAs

Le GaAsest unmatériaude la famille dessemi-conducteursdit «llI-V» composé
des éléments chimiques Arséniure As (Z= 33) et Gallium Ga (Z = 31). Employé dans la fabrication
des cellules solaires, I’arséniure de gallium GaAs, du fait du numéro atomique relativement bas est
capable d’absorber efficacement les rayons X de faibles énergies (< 100 KeV). Le GaAs cristallise
dans la structure cristalline Zinc-blende (Figure 1V.6) : il s’agit de deux réseaux cubiques a faces

centrées, décalés de (1/4,1/4,1/4) I’un par rapport a I’autre. [42]

z B
Z=3/4
® G o o)
O As 0
o Z=1/2
e}
° [ )
o) 19)
Y [ ] =
o Z=1/4
o—9o©
o
° Z=0
o—+o

X

Figure 1V.6- La structure Zinc-blende du GaAs. [2]

Les constantes d’élasticité du systeme CdTe/GaAs sont données par le tableau I1V.1. [6, 8, 43]

Tableau 1V.1 Constantes d ‘élasticité anisotrope des éléments CdTe et GaAs

Désignation CdTe GaAs
Paramétre de maille a (nm) 0.4681 0.56533
C11=535 | C;;=118
Constantes élastiques anisotropes C;; (Gpa) | C12=36.9 | C1,=53.5
Cu=20.2 | Cyy=59.4
Vecteur de Burgers b (nm) 0.3997
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Période A(nm) 25

Le vecteur de Burgers et la période du réseau sont calculés par les expressions suivantes :

_ (acare + Agass)

b="—""rrs (Iv.1)

(acdare - Agaas)
_21/2

A_

= (IV.2)
(Acare — AGaas)

Le désaccord paramétrique est donné par :

a a
¢ = o1%care Ggass| _ 18.81% (IV .3)

Acdre + AGaas

Le facteur d’anisotropie est calculé par I’expression suivante :

2C
A= ——4 (IV.4)
Ci1 — Crz

A= 2,43 pour le CdTe et A= 1,84 pour le GaAs

Les études expérimentales, notamment en M.E.T.H.R des hétérojonctions de CdTe/GaAs
(Feuillet [44]) ont montré que les facettes interfaciales des deux cristaux sont de type (001).

Nous présentons dans ce qui suit les résultats, en déplacement, obtenus pour trois types de
materiaux correspondant a des densites de dislocations différentes. Ces matéeriaux sont CdTe/GaAs,
GaAs/GaAs et CdTe/GaAs/GaAs, ils correspondent respectivement a une période 25 nm.

V.6 Déplacement interfacial relatif pour I’interface CdTe/GaAs

En 1994, R.Bonnet et M.Loubradou [41] ont proposé une approche dite “continue™, pour

décrire les positions atomiques autour des dislocations de misfit présentes le long d'une interface
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plane entre deux milieux hétérogeénes anisotropes. L’application de cette approche pour le cas de
I'néterojonction (001) CdTe/(001) GaAs montre que les résultats trouveés sont trés proches des
images de M.E.T.H.R.

La Figure IV.7 montre que le déplacement interfacial relatif linéaire décrit pour chaque
composante Uy d’un matériau bicouches CdTe/GaAs sous I’effet de dislocations intrinséques est une
courbe « en dent de scie ». La courbe obtenue par calcul numérique est superposable avec la courbe
analytique sur plusieurs périodes en raison de la convergence des séries de Fourier précisément loin
des cceurs de dislocation intrinseques.

Ladite courbe représente la condition de raccordement des deux milieux a 1’interface. Le

déplacement relatif du cristal (+) par rapport au cristal (—) est donné par 1’expression:

b b
uf —uy, = (Xk) . (IV.5)

De méme pour le déplacement relatif (*) par rapport au cristal (+) qui est donné par 1’expression :

b ’ b r
U, — Uy =—\|x1 ——= IV.6
K~ Uk < A) 175 (Iv.6)
Le développement en séries de Fourier nous permet d’écrire le déplacement relatif Aug (Xy) :
+co
M) . 2y
Auy (x1) = z C,  exp A1 dxg (IV.7)

A partir des expressions 1V.5 et IV.6, on représente le déplacement relatif aux interfaces suivant
I’axe Ox; (Figure IV.7) pour N=500.
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«-bZ
0 10 20 30 40 50 60 70 X1

Figure IV.7 - Déplacement relatif a l'interface du systeme CdTe/ GaAs.

Pour valider le programme numérique élaboré sous le code MATHEMATICA, on doit
comparer les résultats obtenus a partir du programme pour différentes valeurs du nombre
d’harmoniques N (N=40, 50, 100 et 500), avec les résultats donnés par I’expression analytique du

déplacement relatif interfacial en fonction de X; (Au = f (xy)).

Les calculs effectués prés du cceur ne permettent pas de donner de bons résultats par suite de
convergence tres lente des séries de Fourier parce que I’application des lois de la théorie d’¢lasticité

n’est plus valable au niveau du cceur de la dislocation. L’erreur relative est définie par :
AR = | (ARprogramme - AUexp analytique )/A Uexp analytique (IV 8)

Tableau 1V.2 : Calcul d’erreur AR pour le systeme CdTe/GaAs/ GaAs

N X1=5b X1=b X1=b/2 Xi1=b/4

40 | AR= 2.64% | AR= 8.92% | AR= 5.80% | AR= 36.66%
50 | AR= 0.56% | AR= 4.9% | AR=15.53% | AR= 23.54%
100 | AR= 1.20% | AR= 3.06% | AR=4.58% | AR= 15.24%
500 [ AR= 0.21% | AR= 0.86% | AR=1.02% | AR= 4.21%

IV.7 Influence du réseau parallele sur les champs des déplacements

Les Figures 1V.8 (a et b) décrivent la forme topologique de la surface supérieure simulée, sous
l'effet d’un réseau de dislocations paralléle, pour une orientation du vecteur de burgers b // Ox; et

une épaisseur de couche h = 2nm.
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Figure 1V.8. a- Topologie de I’hétérostructure CdTe/GaAs en 3D sous l’effet d’'un réseau de
dislocations parallele interfacial pour b // Oxy:(4=25 nm, h;=2 nm).

H I Cxrass

Figure IV.8. b- Topologie de I'hétérostructure CdTe/GaAs en 2D sous [’effet d 'un réseau de
dislocations paralléle interfacial pour b // Ox,:(A=25 nm, hy=2 nm).

La topologie apparait comme une ondulation ascendante le long de xi, ce qui reflete le
comportement de la série de Fourier. La morphologie périodique est répétée tous les 25 nm.

AN/

-40 -z0 0 zo 40

ul(nm)

»

=0.01 |

X1 (nm)

Figure IV.9 Topologie de I’hétérostructure CdTe/GaAs
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Les iso valeurs des champs de déplacement autour des dislocations appartenant au réseau
parallele de la premiere interface varient de — 0.011 a + 0.016 nm  pour I’hétérostructure
CdTe/GaAs pour une épaisseur de la couche supérieure du CdTe égale a 2 nm.

La surface présente des ondulations 1D que les auteurs qualifient de RD 1D malgré la valeur
faible de I’amplitude, la présence en surface de nanostructures ordonnées est visible résultant de la

superposition des nanostructures du CdTe et GaAs.

1V.8 Iso valeurs du réseau carré placé a I’interface GaAs/GaAs

Les iso valeurs des champs de déplacement u; autour d’une dislocation et plusieurs

dislocations ensuite appartenant au réseau carré, sont présentées sur les figures 1VV.10 a 1V.12 pour

I’hétérostructure GaAs/GaAs(001) accommodant un désaccord paramétrique et sous 1’effet d’un
réseau carré pour une orientation du vecteur de burgers b.

Les champs de déplacement (positifs et négatifs) sont situés entre les lignes de dislocation. Les
valeurs de I’amplitude de u; varient de -0,1nm & 0,3 nm pour GaAs / GaAs.

La symétrie des champs de déplacement respecte bien la symétrie linéaire du réseau carré de

dislocations.

Figure IV.10 - Iso valeurs des champs de déplacement u; de la couche GaAs en fonction de I’épaisseur
des couches pour h*=4nm sous [’effet de dislocations interfaciales.
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Figure 1V.11- Iso valeurs des champs de déplacement u, de la couche inférieure GaAs, en fonction de
[’épaisseur des couches pour h"=4nm sous [’effet de dislocations interfaciales pour b;.

La premiere dislocation placée a x;= 0 et la deuxiéme a x;= 25 nm correspondant a une
période, nous permet de constater une nette déformation a I’aplomb des cceurs des dislocations avec

une amplitude qui varie entre - 0.1 nm et + 0.3 nm.

Figure 1V.12 - Iso valeurs des champs de déplacement u; de I’hétérostructure GaAs/GaAs.
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On remarque aussi sur la figure 1V.12 en trois dimensions que dans le plan x, >0, u; a
tendance a croitre de maniére de moins en moins rapide lorsque 1’on s’éloigne du plan x;= 0. Au
niveau de la premiere interface entre (CdTe)/(GaAs) un pic de déplacements positifs est visible pour

X2=0 & proximité de la dislocation et qui se répéte au niveau de x,=25 nm distance de la période.

Les phénomeénes de compression et tension observeés sur la figure 1VV.12 a proximité de la
premiére dislocation pour x;= 0 et entre deux dislocations vont provoquer des ondulations qui se
propagent tout au long de I’axe X;.

La nette déformation apparait pour des couches minces par rapport aux couches relativement

épaisses surtout a I’aplomb des cceurs des dislocations.

Pour Vérifier la périodicité du réseau sur plusieurs périodes, nous avons simulé les iso

valeurs sur une distance de 100 nm sur I'axe X; ou la périodicité est respectee.

015
010
0.05

-0.05
-0.10
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Figure 1V.13 - Représentation en 3D des iso valeurs des champs de déplacement u; de [’hétérostructure
GaAs/GaAs, cas d’un réseau de dislocations en fonction de l’épaisseur des couches pour h"=8nm et
h*=8nm sous [ effet de dislocations interfaciales et pour billX,.

Les déformations élastiques des couches minces épitaxiées sur des substrats monocristallins,
dues aux réseaux de dislocations présents aux interfaces, sont difficiles a estimer.

L’épaisseur de la couche prise en sandwich pour laquelle I’influence sur la déformation ne
peut étre produite en cas d’augmentation de 1’épaisseur de la couche capot du cristal CdTe est
de 8 nm, donc pratiquement pas de déplacements.

On remarque aussi qu’au dessus des cceurs des dislocations, les deux couches présentent une
élévation de zone ce qui implique une compression et de I’autre c6té une tension dans la zone
médiane comprise entre les deux dislocations au niveau de chaque interface pour X, =0, X, =4nm et

X2 =8nm.

IV.9 champs de déplacements, pour un réseau carré de dislocations cas du collage
moléculaire GaAs(001)/GaAs(001)

En calculant les champs de déplacements, pour un réseau carré de dislocations cas du
collage moléculaire GaAs(001)/GaAs(001), ou la période est de 10 nm, et I’épaisseur de 7 nm pour
la couche collée, les valeurs montrent que les extrema des champs de déplacement en surface ne

sont pas situés a I’aplomb des lignes de dislocations.
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Figure 1V.14 - Champs de déplacement u; entre deux dislocations séparées de 10nm, représentation

en 2D et 3D.
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Figure 1V.15 - Champs de déplacement u, entre deux dislocations séparées de 10nm, représentation
en 2D et 3D.

V.10 Densité d'énergie élastique

Lors de I’épitaxie d’un matériau sur un substrat de parametre de maille différent, il apparait
une contrainte de compression ou de dilatation biaxiale dans la couche épitaxiée, qui s’accompagne
d’une accumulation d’énergie élastique. Au-deld d’une épaisseur critique, 1’énergie élastique
emmagasinée devient suffisante pour générer des défauts structuraux sous forme de réseaux de
dislocations qui relaxent particllement les contraintes dans le cristal. L’épaisseur critique dépend
directement de la différence de parameétre de maille entre le substrat et la couche.

Le comportement des champs de déplacements explique le positionnement des extrema
d'énergie élastique (positif et négatif) en surface sont situés entre les lignes de dislocations, a
environ 25% et 75% de la période. Les fleches (Figure 1V.16) indiquent le positionnement en x;

des dislocations coins. La courbe est tracée sur deux périodes.
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Figure IV.16 - Densité d'énergie €élastique pour un réseau de dislocations coins, séparés de 10 nm, pour une
épaisseur de 10 nm pour le cas GaAs(001)/GaAs(001), présentation en 2D.

On remargue que cette association du collage moléculaire GaAs(001)/GaAs(001), présente
I’avantage d’avoir une distribution homogéne de 1’énergie (méme valeur des pics énergétiques) et

par conséquent une déposition future homogene d’autres types de matériaux.

IV.11 Conclusion

Les dislocations organisées en réseaux sont a l'origine de champs élastiques. La compréhension
de la forme topologique des surfaces se fait par 1’étude de ces derniers.
L’insertion de deux réseaux de dislocations dans un tricouches nanométrique CdTe/GaAs/GaAs

influe sur la topologie des différentes surfaces.

Les résultats confirment que les champs élastiques sont suffisamment importants en surface a
chaque fois que la couche déposée est de faible épaisseur.
La méthode utilisée permet de visualiser clairement les zones en état de tension et de

compression des surfaces.
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Conclusion générale

Le concept de dislocation a été introduit pour résoudre en premier le paradoxe de la limite
¢lastique théorique sachant qu’il y a une grande différence entre les propriétés plastiques du cristal
parfait et celles des cristaux réels.

La découverte des RX et de la nature cristalline des métaux combinées a I’étude du
comportement élastique de milieu homogene améne les chercheurs, a considérer la discontinuité des
propriétés éelastiques dans un cylindre homogeéne et a introduire le défaut de fermeture qui porte le
nom de Burgers. Depuis plusieurs travaux expérimentaux se sont fixés pour objectifs de caractériser
ces defauts surtout avec le développement des moyens d’investigation.

Parallélement a ces travaux expérimentaux de mise en évidence de I’existence de ces défauts
interfaciaux dans les matériaux cristallins, plusieurs chercheurs ont focalisé leurs efforts pour
modéliser ces défauts en déterminant les champs élastiques inaccessibles a la mesure
expérimentale.

A T’utilisation de défauts enterrés pour contrdler la densité, on peut donc ajouter comme
condition que ces défauts doivent s’organiser spontanément en réseaux. Par conséquent, la
croissance ultérieure de nanostructures de petite taille tend a s’organiser d’une fagon ordonnée par
rapport aux réseaux de dislocations, car les atomes voient, lors de leur déplacement atomique, une
modulation du potentiel de surface.

Donc, dans notre travail, pour contréler la densité et la distribution et piloter la localisation
des nanostructures, on a choisi d’utiliser les dislocations enterrées sous la surface.

L’influence quantitative de défauts enterrés a été calculée dans le cadre de 1’élasticité
continue isotrope : pour une dislocation et pour le cas de reseaux de dislocations vis, coin, ou
mixtes. [11]

Dans le présent travail, nous avons étudié 1’influence des champs €lastiques générés par des
réseaux de dislocations unidirectionnels et carrés induits aux niveaux des interfaces d’un matériau
tricouche CdTe/GaAs/GaAs(001) en utilisant 1’¢élasticité anisotrope. Le but principal est de
controler I'organisation et le dépot de nanostructures vis a vis de la topologie.

Les champs élastiques sont créés en considérant un collage moléculaire d’une couche mince
sur un substrat avec I’ajout d’une troisiéme couche par épitaxie. L’étude de ces champs est
nécessaire a la prédiction de la morphologie des surfaces. Elle est nécessaire aussi a la définition
d’un critére pour prédire soit la localisation d’ilots sur ces surfaces, soit les lieux d’érosion

préférentielle ainsi que les zones en compression et les zones en tension.
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La détermination des effets des champs élastiques sur les matériaux nanométriques déposés
est importante, tant du point de vue applications expérimentales que de la modélisation théorique,
et c’est dans ce contexte que nous avons pu résoudre le probléme pour ce type de matériau
(tricouche) avec la présence de deux réseaux de dislocations intrinseques différents placés au niveau
des deux interfaces dans le cas d’une élasticité anisotrope en élaborant un programme sous le code
MATHEMATICA pour étudier pour la premiére fois les problemes des multicouches en présence
de N réseaux de dislocations interfaciales.

Dans un premier temps, nous avons établi les hypotheéses et la géométrie du modeéle choisi
ainsi que les conditions aux limites appropriées qui se résument en :
— Le type de réseau de dislocations pour chaque interface ;
— La périodicité du déplacement relatif le long de I’axe Oxjpour le réseau
unidirectionnel;
— La périodicité du déplacement relatif le long de 1’axe Ox; et Ox; pour le réseau carre.
— La continuité des contraintes oo aux interfaces ;
— Nullité des contraintes o,k au niveau des surfaces libres ;

— Discontinuité des déplacements relatifs interfaciaux (uc" - uy) et (U - ug’).

Le développement des calculs nous a conduits & un systeme d’équations dont la résolution
numeérique donne les différents champs élastiques (déplacements, déformations et contraintes).

A travers des applications sur le matériau CdTe/GaAs/GaAs(001), la procédure numérique a
été validée en comparant les résultats obtenus pour différentes valeurs du nombre d’harmoniques N
avec les résultats donnés par I’expression analytique.

Nous avons remarqué que I’insertion d’un deuxiéme réseau de dislocations au niveau de
I'interface cristal (+)/cristal (+) modifie considérablement la distribution des champs élastiques, et
révele aussi un nouveau effet d’ondulation qui se propage tout au long de I’axe de périodicité dans
le cas de I’élasticité anisotrope. Les champs élastiques sont importants a chaque fois que la couche
déposée est de faible épaisseur.

En conclusion, les dislocations organisées en réseaux sont a I'origine de champs élastiques et
la compréhension de la forme topologique des surfaces se fait par la détermination et I’étude de ces

champs.
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Annexe 1 Le collage moléculaire

Annexe 1

Le collage moléculaire

L’¢laboration de structures SOI (silicium sur isolant) pour réalisation de circuits intégrés,
le transfert de circuits sur différents supports, la fabrication de capteurs et de microsystémes, la
réalisation de composants hybrides s’appuient largement sur le collage par adhérence
moléculaire. L’intérét de cette technique repose sur la possibilité¢ de coller deux surfaces en les
mettant en contact direct et sur la maitrise de technologies des surfaces a 1’échelle nanométrique.

Les premiéres applications du collage par adhérence moléculaire a de grandes surfaces
sont apparues dans les années 1980 dans les domaines de la micro-électronique et des
microtechnologies. De nombreuses technologies ont été développées depuis une vingtaine
d’années. Parmi elles, la technologie originale Smart Cut. Basée sur une implantation ionique de
gaz et sur le collage moléculaire (figure Al.1), cette technologie permet 1’élaboration d’une

couche fine monocristalline de silicium sur une plaque support de silicium via un film d’oxyde.

1. Silicium
A - @ -
\
2. oxydation thermique A =
. . H+
3. implantation
p e
4. nettoyage et collage é
moléculaire \v/
B <
5. Smart Cut )
a u B \v/
6. traitement thermique
et polissage fin
SOl
7. recyclage de la plaque A e

Fig.A1.1: Technologie Smart Cut appliquée a la réalisation de structures SOI.

108



Annexe 1 Le collage moléculaire

A.l. Principe

Le principe du collage par adhérence moléculaire est basé sur la mise en contact direct de
deux surfaces, c’est-a-dire sans 1’utilisation d’un matériau spécifique (colle, cire, métal a basse
température de fusion...). Une telle opération nécessite que les surfaces a coller soient
suffisamment lisses, exemptes de particules ou de contamination (en particulier par des
hydrocarbures), et qu’elles soient suffisamment rapprochées pour permettre d’initier un contact,
typiquement a une distance inférieure a quelques nanometres. Dans ce cas, les forces attractives
entre les deux surfaces sont assez élevées pour provoquer I’adhérence moléculaire. Le collage
moléculaire est induit initialement par 1’ensemble des forces attractives (forces de Van der
Waals) d’interaction électronique entre atomes ou molécules des deux surfaces a coller. Ces
forces attractives sont d’autant plus importantes que la distance entre les deux surfaces est faible.
En outre, elles dépendent de la nature des surfaces et du milieu qui les sépare. Pour la plupart des
collages moleculaires, on est ainsi amené a considérer deux familles de surfaces : les hydrophiles
et les hydrophobes. La différence principale existant entre ces surfaces est la présence de films
d’eau, correspondant a quelques monocouches moléculaires, adsorbée sur les surfaces
hydrophiles. Dans bon nombre d’applications, les collages sont réalisés a tempeérature et a
pression ordinaires, apres un nettoyage chimique des surfaces. De facon générale, le
renforcement des énergies de collage est obtenu par la mise en ceuvre d’un traitement thermique.
Plus la température sera haute, plus les énergies de collage seront fortes (figure Al.2). Au-dela
d’une certaine température dépendant en particulier du nettoyage avant collage des surfaces
(hydrophiles ou hydrophobes), la majorité des liaisons entre les deux surfaces sera des liaisons

covalentes.

3000 T T T T T T
E
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H / /
S 1000 | ? d .
a2  §

B
§ | » 7/ -
0 ' :I./— — 1 | 1 ]
D 200 400 600 800 1000 1200 1400

température de traitement thermigue (°C)
Fig.AL1.2: Energies de surface typiques pour des collages “hydrophobes” (cas du collage de deux plagues
de silicium Si-Si) et des collages “hydrophiles” (cas du collage de deux plaques de silicium
oxydées SiO2-Si0,).
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A.2. Le collage “hydrophobe” : application au collage silicium-silicium

Le collage de deux plaques de silicium (Si) monocristallin est un bon exemple de collage
de surfaces hydrophobes. L’objectif est de réaliser un raccord cristallin tout en s’affranchissant de
I’oxyde natif présent sur les plaques de silicium. Il faut remarquer que les énergies de collage de
surfaces hydrophobes sont faibles a température ambiante (figure A1.2). Pour obtenir un collage
fort, il est nécessaire de former des liaisons covalentes Si—Si. Ceci est possible lors d’un
traitement thermique au-dela de 600°C. Des structures collées Si-Si sont actuellement
réalisées suivant un procedé original, avec une trés bonne maitrise de la désorientation cristalline,
induite lors du collage. Ces structures dites “collées-tournées” présentent des réseaux de
dislocations (vis, mixtes) enterrées a proximité de leur surface (figure Al.3a). Elles sont alors
aptes a induire une organisation latérale, a échelle nanométrique, lors de dépodts d’ilots (nanodots)

de tailles nanomeétriques.

Parmi diverses autres applications, ces structures collées-tournées ont également permis des
nanostructurations des surfaces de plaques de silicium, par gravure chimique (figure Al.3b),avec
des périodicités nanométriques,et des réalisations de fils de germanium alignés (figure Al1.3c) de

tailles et avec des espacements nanométriques.

(@ (b) ()

Fig.Al.3: Observations (a) en microscopie électronique a transmission (MET) d’un réseau unique de
dislocations vis, enterrées quelques nanometres sous la surface de la structure, de période 49,4 nm, (b)
par microscopie a effet tunnel (STM) d’une surface de Si, structurée par gravure et présentant une
periodicité de 20 nm, (c) en microscopie a force atomique (AFM) de fils de germanium alignés a [’aplomb
des dislocations mixtes enfouies sous la surface. La hauteur et la largeur des fils sont respectivement de 1
nm et 25 nm.
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A. 1.3. Le collage “hydrophile” : cas du collage silicium oxydé-silicium oxydé

Pour les collages de surfaces hydrophiles, des interactions par liaisons hydrogéne, plus
fortes que I’attraction de Van der Waals, peuvent étre mises en jeu, des lors que les surfaces sont
constituées d’atomes présentant une grande affinité pour les électrons (électronégatifs) liés a des
atomes d’hydrogéne (comme O-H). Le collage de deux plagues de silicium oxydees (film de
SiO;, en surface) en est un bon exemple. Des traitements thermiques effectués a des températures
supérieures a 150° C favorisent les liaisons hydrogene entre les deux surfaces (figure Al.4). De
plus, il faut atteindre des températures plus élevées, par exemple 700° C dans la figure A1.2, pour

créer des liaisons fortes covalentes Si—O-Si et obtenir un collage intime.

i

0.

“H He liaigon
mﬁ:__'_" hydrogéne

E

Fig. Al.4 : Principe de collage moléculaire de deux surfaces d’oxyde par liaisons hydrogéene entre
les liaisons silanols (SIOH-SiOH) de surface.
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Annexe Il

Annexe |1
Programme élaboré sous le code MATHEMATICA

Le code utilisé pour simuler les champs de contraintes et de déformations, est le code
MATHEMATICA de I"éditeur Wolfram. Un logiciel tres puissant avec une importante capacité a
manipuler formellement les équations. Pour calculer les grandeurs élastiques du matériau tricouche,
nous avons utilisé quelques conventions. Le vecteur de Burgers est défini par b = (b, by, bs). Le
calcul des champs élastiques pour un réseau unidirectionnel de dislocations coin se fait en
choisissant le vecteur de Burgers. Les coefficients élastiques des couches sont différents. Toute
variable finissant par p ou + (respectivement n ou — et *) et associée a la couche sandwich
(respectivement inférieure ou supérieure). L’épaisseur est notée par h™ (respectivement h* et h). @
remplace N le nombre d’harmoniques. Re et Im signifiant respectivement partie réelle et partie
imaginaire.

On commence par calculer la matrice de passage [ci]-]du systéeme de départ au systéeme de
travail, ensuite on transforme la matrice de passage en une matrice [T ]exs dans le but de définir les

constantes élastiques du cristal dans le repere de travail :

Transformation de la matrice de passage en une matrice [T ]exs :
[c's51= [T1" [ciy] [T]

c'yy=Transpose[T].ci;.T;MatrixForm[c';;]

Résolution du polyndme du sixieme degré, ce qui donne six racines complexes :

Expand [Ko+K; (py) K2 (py) “+K3 (Dy) *+Ka (py) *+Ks (py) *+Kg (py) =01

NSolve [Ko+K; (p,) +K2 (py) “+K3 (p,) *+Ka (p,) *+Ks5 (p,) *+Ke (py) °=0, py]

Résolution du systéme d’équations numériquement:

A. X =B
Ou la matrice colonne X comporte les inconnues a*, b", a', b, ¢, d*, ¢ et d .
Les matrices A et B sont respectivement une matrice carré complexe 24x24 et une matrice

colonne.
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Aprés calcul des constantes complexes, on les réinjectent dans les équations des conditions aux

limites pour s’assurer de la validité des calculs:

Table[ (X )o=(a ) ot™ (D) g, {a, 3} 1;Print [V (X") =", (X')1];Print

* * * *

[M (X)) =", (X)2];Print [V (X )3s=", (X)3];

Table[ (Y)o=0, {o, 3} 1;Print [N (Y )1=", (Y ),];Print

* * *

[N (Y7)2=", (Y)2];Print [M(Y) =", (Y')3];

Table [ (X')o=(a") at™ (b") o, (o, 3}]1;Print [™(X") =", (X")1];Print

[N (X")2=", (X") 2] ; Print [N (X") 5=", (X")3];

Table [ (Y')o=(c") ot™(d") o, (o, 3} ];Print [N (Y") =", (Y')1];Print
[N (YT)2=", (Y") 2] ; Print [N (Y")s=", (Y')3];

Table [ (Y )o=(c ) ot™(d ) o, {a,3}];Print [V (Y )1=", (Y )1];Print

[N (Y7)2=", (Y") 2] ; Print [N (Y7)s=", (Y )3];

Champs des deplacement uyp, et uy, pour la couche « + » :

Uplw ,h X1, Xy ,01 ,0b2 ,b5 ]:=

Simplify[Sum[1/ (7Q) Sum[Cos [Qw (X1+1rPX5) IRe [ (=™ (X") (Ata1)Exp[-
QwsPXo]1+ (-™(Y") sConjugate [Atq1]Exp[QuwsP.X,] 1+

Sin[Qw (X1+1rP.X5) 1Re [ ((X") (Ata1) EXp[-QwsPoXs1+ ((Y') (Conjugate [Atq1]

Exp[Qws®.X2111,{Q,1,500},{o,1,3}], TimeConstraintl1300]

U1,=[0.41555,4,15.12,0,0.253,0,0]

UZp [(,L)_, h_l Xl_l X2_I bl_l b2_l b3_] =
Simplify[Sum[1/ (7Q)Sum[Cos [Qw (X1+1rPX5) IRe [ (=™ (X") (Ata2)Exp[-

QWsPXo]1+ (-™(Y") sConjugate [Ato2] Exp[QuwsP.X,] 1+
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Sin[Qw (X1+1r%:X5) 1Re [ ((X") (Ata2) EXp[-QwsPoXs1+ ((Y') (Conjugate [Atq2]

Exp[QwsP.X;111,{Q,1,500},{a,1,3}], TimeConstraintl1300]

U,,= [0.41555, 4,15.12, 0,0.253, 0,0]

Variation numérique de Auy = uj —uy :

Au= [(,L)_, h_l Xl_l X2_I bl_l b2_l b3_] = Ulp[wrhrxlrx21b11b2/b3] -

Uln [wrhrxlrx2rblrb2rb3]

Timing[Plotl=FullSimplify[Table[{X;,Au[0.41555,4,%4,0,

0.253,0,0]1},{X:,0,15.12,0.42}], TimeConstraintlloco] ]

nn=ListPlot[Plotl, FramellTrue,GridLines[None, PlotStylellPointSiz

e[.02],AxesOrigin[INone]

Show[nn,analy, FrameLabel{“X; (nm)”, " Au(nm)”},AxesOrigin [

None]

AU:[ X]__, b]__] - = [b1/15.12] X9 b1/2

Plot2= Table[{X;, Aul[X;, 0.2531},{ X;, 0,15.12}1;

Iso déplacements « + » et « - »:

Uy [wir hir Xl_r X2_r bl_r b2_r b3_] :=If [X2>O/ Ulp [wrhrxlrx2rblrb2rb3] rUln[

w,h X ,X2 ,b1 ,b2 ,b311;
ContourPlot[Uu;[0.41555,4,%X1,%X5,0.253,0,0],{ X1,-7.56,7.56},{ X5, -

4,4} ,AspectRatiolll/GoldenRatio, FramellTrue, FramelLabell]

{“"X1(nm)”, “Xo(nm)”},PlotPointsl]10]
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Plot3D[U; [0.41555,4,%X1,X,,0.253,0,01,{ X1,-7.56,7.56},{ Xz, -
4,4} ,MeshllFalse,BoxedlFalse, AxesLabelll{ “X;(nm)”, “X,(nm)"”,

“Xs3(nm)”},PlotPointsll10,BackgroundliGrayLevel [0.8]]

Champs des contraintes dans la couche « + » et X, > 0 :

O1plw ,h , X1 , X ,b1_,bo ,b3 J:=

Simplify[Sum[w/ () Sum[Cos [Qw (X1+1P.X2) IRe [ ( (X") oLte1,1)Exp[-
QwsPXo]1+ ((Y") oConjugate [Ltq1,1])Exp[QusPaX,] 1+

Sin[Qw (X1+rP:X2) JRe [ (M(X") oL*e1,1)

Exp[-QuwsP X21+ (M(Y") ,Conjugate [Ltg1,1]

Exp[QwsP.X;111,{Q,1,500},{a,1,3}], TimeConstraintl1300]

011p(0.41555,4 ,15.12,0,0.253,0,0]

Oplw ,h , X1 , X, ,01 ,b2 ,b35 ]:=

Simplify[Sum[w/ (m) Sum[Cos [Qw (X1+T1PX5) IRe [ ( (X') (Ltq1,2) Exp[-
QwsPXo]1+ ((Y") oConjugate [Ltq1,2]) Exp[QusPX,] 1+

Sin[Qw (X1+rP:Xz) JRe [ (M(X") oL*g12)

Exp[-QusPXo1+ (M(Y") ,Conjugate [Ltg12]

Exp[QwsP.X,111,{Q,1,500},{a,1,3}],TimeConstraintl1300]

O12p [0.41555, 4 ,15.12, 0,0.253, 0,0]
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Matrice Globale

19 20 21 22 23 24
tfoJo o000  [4] 1] h
2 0 0 0 0 0 0 — A% 9 b,
3/ 0 | 0] oo o] o |“ [a]| 17 b
2/ 0 [0 [0 ][00 0] [Bf| 2] o
5 0 0 0 0 0 0 — Bf 10 0
6/ o | ol oo | oo ™ |B| 18 0
7| =M | AR | AT | AR b1 51 - Y 3 by
8 | Ay | =My | A% | A | A% | A | < [GF | 11 b
O | A3 | —Apy | A% | Ay | Ajy | A | |G| 19] b
10 [ A% | A | M| A | An | An|_ [DF] 4] 0
1| A | A5 | My | Ay | Ap | Ay | o |[DF| 12| O
12] A3 | Aps | M | A | A5 | -2 | T D[ 20] 0
13| Guy | Ga1 | Gay | Hyy | Hyy | Hy | o | GO 5 0
14| G | Gop | G3p | Hyz | Hpp | H3 : Cy 13/ 0
15| Giz | Gz | G33 | Hyz | Hpz | Hz | = [ C5 211 0O
16 | —Hyy | —Hpy | —H3i | Gui | Goy | Gsi | o | Dy 6 0
17| =Hyp | =Hpp | —Hszz | Giz | Gpp | G3 g Dy 141 0
18 | —Hyz | —Hy3 | —Hsz | Giz | Gpz | Gsz | ™ | D3 221 0
19| O 0 0 0 0 0 o Aj 7 0
20| 0 0 0 0 0 0 g AS 15| 0
21| O 0 0 0 0 0 ‘_' A3 23 0
22| 0 0 0 0 0 0 - Bj 8 0
23] 0 0 0 0 0 0 g B; 16| ©
24| O 0 0 0 0 0 H B3 24 0
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18
it i i S RS R R e e I R T Sl Y v D v
S 0 ™ 0 e T I O B P > 0 0 s 0 e 2 B 2 O e 70 O T . 0 . 00 7
S\ ME | B3 | a3 | MY | AR5 | ASS | M| —Aed | A | A | A | S| M3 | M | M | A | A | s
LML | AL AL AT AT | AT | A | AR RS | AT AT | AT | AN | AR | A | An | A | A
S AT | ASy | SASh | AT | AR | BT ALY | S | AL | A | AT | A | A | A | A | M | A | A
O N5 | A5 | A5 | A | AR | A | ALY | A% | ASE | AL | AR | BT | A3 | A% | A5 | A3 23 33
Tl | A | AR | AR -AY A | T | BT | A | AL | 48| O 0 0 0 0 0
B3 | A | AR | A | ARy -ASy | T | BT | AR | A | A | A5 | O 0 0 0 0 0
O M3 | B | A | AR | -ARh | ARy | Mg | A AT | A | AY% | A% 0 0 0 0 0 0
10 LAY | ABY | AT | AR | AR A | A | A O 0 0 0 0 0
1 Ay | ARy | A | A | AT | -Alh | -Abh | =A%y | O 0 0 0 0 0
2 Ay | Ash | A | AR | AR | Al | —ABk | a5k | O 0 0 0 0 0
13 My, | Mg | Nig | Npp | N3y | Tip | Tor | T3 0 0 0 0 0 0
Wl hy | Ly | Iz | Mz | My | Mgy | Nig | Npg | N3 | Tip | Top | T 0 0 0 0 0 0
Ll Lz | Lz | I3z | Mz | Myg | Mgz | Niz | Npz | N3z | Tig | Toz | Ta3 0 0 0 0 0 0
W =My | =My | —M3q | Ly | Iy | Isx | =Tin | =To1 | =Ts1 | Nig | Npp | Ny 0 0 0 0 0 0
YV =Myy | =My | —Msy | Ly | Iy | Iy | =Tz | —Top | =Tsp | Niz | Noz | N 0 0 0 0 0 0
181 —My3 | —Ma3 | —Ms3 | Lz | Iz | Iz | —Tiz | —To3 | =T33 | Niz | Nz | Na3 0 0 0 0 0 0
WLy | Lhhy | L3y | Ly | Lbhy | Lshy | Dby | Lody | L5h | Ly | Loy | Lszn | —Liza| —Lha | —Lsor | L1 | Lo | —Lsa
200 L3, | Lhgy | Lagp | Ly | Lshy | Lshy | Uik | Liho | Uiy | Ly | L | Lsap | —Li22| —Lh22| —Li22| —Lisz | —Liz2 | —Lisza
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= i— i— _gqr— | _gr—_| _gr— i— i— i—
123 923 | Liaz | —Li23 | —Ly23| —L333 | —LYi33 | —L523| —L533

21 i+ i+ i+
2 [ Ly [ ok | Lok | Liss | Labs | L

22| L%y | =L, | —L5h | —Lh31 | —L5% | —L53,

r+ r+ T+ r— Tr— r—
—Li31 | —L21 | —L3 Lo | Ly | Lsp

r+ r+ T+ Tr— r— r—
—L17; | —Lo3, | —L33 L2, | Ly, | L3y

23 _Li+ _Li+ _Li+ _Jqr+ | _gr+ | _yrt
122 222 322 122 222 322

r+ r+ r+ r— r— r—
—Li73 | —Ly33 | —L3)3 Li23 | L3 | Lips

24 _Li+ _Li+ _Li+ _gr+ | _gr+ | _gr+
123 223 323 123 223 323
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