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Introduction

INTRODUCTION

Une des tendances majeures en sciences et technologies contemporaines est la course a la
miniaturisation. Plusieurs matériaux sont de plus en plus élaborés a 1’échelle nanoscopique, avec
I’objectif de les intégrer dans des dispositifs physiques mésoscopiques.

Dans ces dispositifs, les composantes matérielles présentent une surface rapportée a leur
masse plus importante, au sens large, que dans des dispositifs classiques de plus grande taille.
Ceci peut, en effet, influencer leurs propriétés physiques. D’autre part, des effets dits quantiques
peuvent commencer & dominer le comportement de ces composantes a 1’échelle du nanométre et
en modifier ainsi leurs propriétés physiques, telles que les propriétés électriques, magnétiques,
optiques et autres.

Dans ces nouvelles nanostructures a basses dimensions, a géométries variables et
complexes, les excitations ¢lémentaires pourraient ainsi €tre soumises a un confinement et a un
comportement quantique et cohérent.

L’¢élaboration matérielle de nanostructures se fait principalement par la technique « top-
down », ce genre de technique consiste a produire de trés petites structures par attaque chimique
en partant de grands morceaux. Les nanostructures peuvent étre obtenues aussi par des techniques
« bottom-up » en manipulant et en déposant atome par atome, ou molécule par molécule, les
matériaux dans une géométrie requise. Cette maitrise de nouvelles techniques permet
aujourd’hui I’obtention d’objets a I’échelle de nanometre bien controlés.

La caractérisation et I’étude expérimentale de ces nanostructures se font par une gamme
importante de techniques ; les microscopies a effet tunnel (STM) et a force atomique (AFM),
représentent deux des techniques principales, par exemple. Le lecteur pourrait trouver une
description de ces techniques dans 1’ Annexe I.

Dans cette thése nous nous sommes intéressés en premier lieu aux effets cohérents et
quantiques du transport des phonons et des magnons dans des systémes a basses dimensions qui
intégrent des nanostructures.

Historiquement la plupart des travaux dans ce domaine de transport cohérent ont été
orientés vers 1’étude des propriétés électroniques, dans des guides d’ondes contenant des
nanostructures. Pour cela un des formalismes les plus privilégiés et utilisés a été celui de
Landauer-Biittiker.

Cependant, les propriétés de transport cohérent de phonons et de magnons, dans des
systémes de basses dimensions et dans des guides d’ondes, contenant des nanostructures, sont
moins ¢étudiées sur les plans expérimental et théorique. Cela malgré leurs importances pour la
compréhension de certains effets physiques, tels les échanges thermiques pour des dispositifs
mésoscopiques et I’adsorption et la catalyse en surface. Néanmoins, un intérét de plus en plus
croissant a €té accordé ces dernieres années aux propriétés de phonons et de magnons dans des
systémes nanoscopiques.
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Le travail présenté s’inscrit dans ce cadre de recherche. Notre contribution porte, en
particulier, sur 1’étude des propriétés de phonons et de magnons au voisinage des manocontacts
atomiques ; ceci constitue le sujet principal de la these. 11 s'agit de comprendre notamment le role
et 'influence de la géométrie et la topologie d’un nanocontact atomique qui est inséré dans un
systéme a basses dimensions, sur les propriétés vibrationnelles et magnétiques globales de ce
systeme.

Méme si nous restons dans le cadre des approximations linéaires, les résultats inédits
obtenus fournissent une appréciation déterminante des effets physiques qui sont liés a la
cohérence de ces excitations lors de leur propagation dans ces systémes.

Le premier chapitre de la thése est consacré a une description de la méthode utilisée pour
I’é¢tude de la dynamique des excitations élastiques (phonons) et des excitations magnétiques
(magnons). Elle s’appuie principalement sur ’approche théorique de raccordement développée
ces dernieres années. Il existe, bien entendu, d’autres méthodes théoriques disponibles dans la
littérature scientifique pour traiter les sujets d’étude, et nous faisons mention de certaines de ces
méthodes dans ce chapitre.

Dans le deuxiéme chapitre nous calculons les propriétés vibrationnelles d’intérét pour un
guide d’ondes quasi-unidimensionnel, modélisé structuralement typiquement comme constitué de
deux groupes de triples chaines paralléles, les deux groupes joints par un nanocontact. Ce
systéme est supposé¢ libre des contraintes ¢élastiques a ses surfaces. Méme si dans la pratique un
tel systeme est déposé sur un substrat, I’hypothese est que le dépdt est exempt des interactions
importantes avec le substrat. Le chapitre traite, en particulier, trois configurations topologiques
différentes. La premiére est engendrée par deux lacunes symétriques, la seconde par deux lacunes
successives asymétriques et dans la derni¢re nous étudions le cas d’un nanocontact engendré par
plusieurs lacunes asymétriques. Le traitement des phonons de ces systémes et des états
vibrationnels localisés sur leurs nanocontacts, est mené dans le cadre de I’approximation
harmonique (linéaire). Apres la détermination des différents modes propres du systeme et des
vitesses de groupe, nous calculons les sections efficaces de réflexion et de transmission dues a la
diffusion de phonons de ces systémes sur leurs nanocontacts. De plus, cette étude est effectuée
pour trois possibilités d’environnement élastique pour le domaine de chaque nanocontact, a
savoir : le cas d’adoucissement élastique, le cas d’'une homogénéité élastique globale du systeme
et enfin le cas de durcissement élastique. Notre objectif, en faisant varier cet environnement
¢lastique et des contraintes au niveau du nanocontact, est d’accéder finement aux effets de
nanomeécanique sur le nanocontact par le biais d’une étude de ses propriétés vibrationnels et de
ses états localisés. Cette étude nous permet enfin de calculer les conductances totales de phonons
des systémes d’intérét, en comparaison avec la conductance des phonons dans chaque systéme
idéal, libre de nanostructures insérées. Nos résultats sont ensuite discutés.

Au chapitre trois, nous nous intéressons aux problémes de la propagation et de la
diffusion de magnons pour des systemes magnétiques, structuralement comparables aux systeémes
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étudiés au chapitre précédent. Le nanocontact dans cette nouvelle problématique a pour réle de
joindre deux groupes de chaines magnétiquement ordonnés et de moduler leurs propriétés de
transport magnonique. Ainsi, nous traitons la dynamique de spins des systémes magnétiques
isolants. Chaque site est dot¢ d’un spin orienté¢ dans la direction d’ordre magnétique a basses
températures et les spins sont liés par des échanges magnétiques. Un Hamiltonien du type
Heisenberg décrit physiquement dans [’approche théorique 1’état fondamental de [’ordre
magnétique. De plus, le systéme est considéré comme reposant sur un substrat non magnétique, il
est ainsi libre des interactions magnétiques. Les équations de mouvement de spins, décrites pour
les sites des chaines atomiques et du domaine du nanocontact, constituent le point de départ
d’une analyse des propri¢tés de magnons et est en effet comparable a 1’approche théorique
adoptée pour les phonons au chapitre précédent. Nous utilisons 1’approximation linéaire dans ces
équations, ou on néglige les interactions entre magnons, ce qui rend notre modéle valable a des
températures plus basses que la température critique de Curie. Cette approximation n’est pas
contraignante car il y a plusieurs systemes magnétiques d’intérét pour lesquels les températures
de Curie dépassent largement la température ambiante. Trois configurations de nanocontacts sont
analysées pour lesquels nous étudions la diffusion des magnons et ceci sous les mémes objectifs
d’adoucissement d’échange magnétique entre spin sur le domaine du nanocontact, d’une
homogénéité globale d’échange du systéme et enfin le cas de durcissement de ces échanges
magnétiques sur le domaine.

Si nous avons étudié dans les deux chapitres précédents les propriétés de transport des
excitations ¢lémentaires, notre but au quatrieme chapitre est de calculer les densités spectrales
locales des sites du domaine du nanocontact. Pour ce faire nous avons a calculer les fonctions de
Green locales par la méthode de raccordement. Ceci nous a permis de calculer analytiquement et
numériquement par la suite les densités spectrales et les densités d’états associées pour les états
vibrationnels des atomes et les états de spins, qui constituent en effet la zone du nanocontact.

Au cinquiéme et dernier chapitre, nous avons voulu étudier en particulier les effets de
diffusion de phonons pour un autre type de nanocontact dii a la jonction entre un guide d’ondes et
une surface. Ce systeme pourrait étre assimilé a I’interface entre une pointe AFM et la surface
d’un matériau. L’ objectif est de savoir comment les phonons du guide d’ondes sont diffusés via
ce nanocontact et de calculer la conductance de la jonction.

La theése présente enfin des conclusions générales et certaines perspectives offertes par
notre approche dans ce domaine. Le lecteur trouvera également en annexes certains points
discutés en détails.
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Chapitre |

Dynamique vibrationnelle et magnétique des systemes de basse dimensionnalité

Introduction

Dans un matériau les atomes d’un solide se placent en général sur un réseau cristallin. Ces
atomes ne sont pas fixes mais effectuent des déplacements et des oscillations, en fonction de
I’agitation thermique, autour de leur position d’équilibre [1].

L’ordre a longue portée dans ces solides permet a des oscillations locales de se propager comme
des ondes ¢lastiques au sein du systéme. Les ¢énergies de ces ondes sont en général
dispersives [2].

La propagation des ondes dans des systemes de basses dimensions est fortement
perturbée par I’existence de différents types d’inhomogénéités, ce qui conduit a des changements
dans les propriétés physiques tels que: I’induction d’états localisés au voisinage de chaque
défaut, modifiant ainsi la conductance du systéme [3-6].

Pour étudier les propriétés liées a la dynamique d’un systéme contenant des
nanostructures, plusieurs techniques ont été développées, dont la diagonalisation directe, la
méthode de fonctions de Green et la méthode de raccordement.

Dans ce chapitre, nous exposons les notions de base de la dynamique vibrationnelle dans les
systemes de basses dimensions [7-8], en décrivant les différentes techniques utilisées. Puis, nous

abordons par la suite, 1’étude de la dynamique des nanostructures magnétiques.

1.1 Dynamique vibrationnelle des systéemes de basses dimensions intégrant des
nanostructures

Considérations générales :

Considérons un systeme de N atomes d’un solide, ordonnés sur un réseau cristallin. Le solide
peut alors étre considéré comme une succession infinie de cellules ¢lémentaire contenant un
nombre irréductible de sites. Nous appliquons les conditions aux limites périodiques de Born et

Von Karman pour analyser la dynamique vibrationnel du solide.
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Soit: a,b, ¢, les trois vecteurs formant une base pour décrire une cellule élémentaire, la position

d’équilibre X(1) de I’atome se trouvant sur le site 1 de la cellule élémentaire s’écrit alors :

X)) = A D3 e, (1. 1)

l;, 1o et 13 sont des entiers naturels. Puisque les atomes sous I’influence des fluctuations

thermiques ne restent pas sur une position fixe, nous désignerons par u(l,t), les déplacements

induits par 1’agitation thermique de 1’atome 1 par rapport a sa position d’équilibre, et le temps par
la variable t.
L’équation de mouvement d’un atome du site | est gouvernée par une équation dynamique

de type Newton :

La somme est sur tous les atomes j du site 1, qui interviennent par des liens élastiques. En
admettant des forces centrales qui lient les sites atomiques pour €tablir I’ordre a longue portée du
solide, nous pouvons établir une forme tres réaliste et efficace pour décrire les forces dans les

équations (1. 2), voir Annexe II pour des détails. Cette forme s’écrit ainsi comme suit :

251 . ) .
m, %z—ZZ(Z—?)k(LI’)[uB(I,t)—uﬁ(l’,t)] ................................................... (1.3)

= B

o et B représentent les directions cartésiennes, m; est la masse de I’atome 1, u,(l,t)

I’amplitude de vibration. T, est la composante cartésienne selon la direction a du vecteur 1 (I, I’)

joignant les positions d’équilibre des atomes | et I’, r est le module du vecteur 7 (I, I’), enfin k(l,
1”) est la constante de force entre les atomes 1 et 1.

Dans I’hypothése des ondes qui traversent le solide a une fréquence® et pour lesquelles u(l,t)

représente 1’amplitude locale de I’onde sur le site 1, nous pouvons écrire cette amplitude comme

i, (1,6) = 1, (1,0).€XPUGF (1)) + v (1. 4)
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Ou u,(w,t) est I’amplitude vibrationnelle de I’atome 1 suivant la direction o .

A T’aide de I’équation (1. 4), on peut alors réécrire 1’équation (1. 3) du mouvement de vibration

de I’atome 1 [9].

miu, ()= T3 [f;f‘}k(l,r) [0 (1,0) 0 (L)) et (1.5)

L’équation (1. 5) peut étre écrite pour les N atomes contenus dans la cellule élémentaire et selon
les trois directions cartésiennes. Nous sommes alors en présence d’un systeme de (3N) équations
de mouvements (il y a 3 degrés de liberté par site).

A T’aide de I’équation algébrique en ®? on peut déterminer les différents modes de
vibration du systéme qui sont caractérisés par les solutions s, (avec s =1,2...,3N, telles que
s> 0).

Le systéme établi a partir des équations de type (1. 5), peut alors se mettre sous la forme

matricielle suivante :

[@T=D (@)U)=0 .o (1.6)

Ou: Dy(q) est la matrice dynamique de taille (3Nx3N), pour chaque donnée de ¢, dépendent
généralement des constantes de force entre les différents atomes (phonons).

[: est la matrice identit¢ de méme rang que la matrice D,, et |u> le vecteur propre de

déplacements.
La condition pour que ce systéeme homogene (1. 6) ait des solutions non triviales est que

le déterminant soit nul :

AEt(@2 L= D)) =0 (1.7)
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Considérations spécifiques :

Les ondes ¢lastiques ou vibrationnelles des systémes de basses dimensionnalités ont fait
I’objet d’un intérét théorique et expérimental croissant depuis la fin du 19°™ siécle. Les
premiéres études remontent a 1887, lorsque Lord Rayleigh discuta de la présence d’ondes
localisées pouvant se propager dans des directions paralleles a la surface pour les milieux
isotropes et ¢€lastiques. Ces excitations ont ét¢ identifiées comme des ondes de surface car elles
sont caractérisées par une décroissance exponentielle de leur amplitude depuis la surface vers le
volume et par la relation de proportionnalité entre la fréquence et le vecteur d’onde. Jusqu’au
milieu des années soixante les applications principales de ces ondes de surface étaient orientées
vers 1’étude des ondes sismiques se propageant dans la crotite terrestre.

La structure détermine directement certaines propriétés physiques du matériau
notamment la stabilité chimique, résistance mécanique. D'autres caractéristiques physiques,
comme les propriétés thermiques, optiques, magnétiques et électroniques, dépendent du spectre
de vibrations du matériau. Par exemple, le transport de la chaleur dans un matériau isolant (verre
ou polymére entre autres) est régi par les vibrations acoustiques des atomes. L'absence de
périodicité ne permet pas de calculer un spectre de phonons, comme on le fait dans un cristal.

Cependant, le formalisme précédent, basé sur les conditions aux limites de Born et Von
Karman, ne s’applique pas. Car I’absence de la translation dans I’une des directions, ne permet
pas I’application de théoréme de Bloch. Autrement dit, la brisure de symétrie suivant une
direction rend impossible la résolution des systemes d’équations des mouvements vibratoires
d’un solide semi infini. D’ou la nécessité d’une méthode appropriée qui permet de limiter le
nombre d’inconnues [10].

Quelles sont les méthodes employées pour décrire et expliquer ces propriétés dans les matériaux
désordonnés ?

Parmi ces derniéres on cite la méthode de diagonalisation directe, appelée aussi « slab
méthode », la méthode des fonctions de Green et la méthode de raccordement.

C’est sur cette dernic¢re que s’appuiera notre modélisation pour 1’étude de la diffusion d’ondes via

des nanocontacts (joints) atomiques. Elle abordée en détaille en 1.3.
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1.2 Méthodes théoriques pour la dynamique vibrationnelle des systémes de basses

dimensions intégrant des nanostcurtures

Il y a plusieurs méthodes que nous pouvons utiliser pour traiter les problémes de la dynamique

vibrationnelle.

Méthode de diagonalisation directe (Slab method) : introduite dans sa formulation générale par

Clark en 1965, sa premicre application a un systeme physique a été réalisée par Allen. Il s’est
plus particuliérement intéressé aux modes de surface d’un réseau cubique a faces centrées et aux

effets induits par une couche absorbée [11].

Durant les vingt derniéres années, cette méthode est apparue comme pratique et puissante
pour étudier la dynamique vibrationnelle et magnétique aussi bien pour des surfaces planes que

pour des surfaces vicinales [12-17].

Le principe de la méthode consiste a limiter les systemes étudiés a un nombre fini de
plans atomiques dans une direction, z par exemple, avec une extension infinie dans les deux
autres directions cartésiennes x et y. En outre, le nombre de plans utilisés pour la modélisation
doit étre suffisamment grand afin de garantir 1’existence d’une région dite de volume au centre du
systeme. Il reste alors a écrire les équations de mouvements des atomes et des spins appartenant
a la cellule unitaire pour déduire la matrice dynamique.

La résolution numérique de la matrice dynamique détermine les vecteurs et les valeurs propres,
ce qui permet ensuite de remonter aux propriétés des surfaces en donnant accés par exemple aux
courbes de dispersion, aux densités spectrales, et aux vecteurs déplacements et autres.

Néanmoins, cette méthode présente le désavantage d’utiliser des matrices de tailles importantes,

ce qui augmente le temps de calcul lors des simulations numériques.

La méthode des fonctions de Green : durant ces derniéres années, cette méthode a été la plus

utilisée pour 1’étude de la dynamique des systémes réels, avec quelques variantes dans le
formalisme mathématique [18-31]. Elle a été appliquée pour la premicre fois a la physique de

1’état solide par Slater [32].
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La méthode consiste a créer un réseau semi-fini a partir d’un réseau illimité, en annulant
les interactions entre les atomes ou les spins situés de part et d’autre d’un plan bissecteur de deux
plans atomiques consécutifs. L’effet de cette modification sur la dynamique du systéme est
considéré comme une perturbation qui transforme la matrice dynamique D du systéme illimité en

une matrice D, qui s’écrit sous la forme :

Ou: P représente la matrice de perturbation.

Soit G(®?) la matrice des fonctions de Green définie par :

G02) = (02 = DY) e (1.9)

Son équivalent pour le systéme perturbé peut s’écrire :

Gy (0% = (@’ - (Dy +P))
G, (0?) = [0l — Dy(I-P/(0?1-D, ))]

Gy (0?) = [(@*] - Dy)(I-G(0*)P] !

D’ou la relation matricielle:

Gp (02) = (I = G(@2)P)) ™ GMP) vttt et (1.10)
Les états vibrationnel du systéme perturbé sont alors donné par les poles de la fonction

Gp(®?) [33-35]. Ils permettent, en général, d’interpréter les changements causés par le défaut sur

les spectres de vibration ou de précession.

Le calcul détaillé de la matrice peut étre consulté a la référence [36].
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1.3 La méthode de raccordement pour des systéemes de basses dimensions intégrant des

nanostcurtures

Cette méthode a été introduite pour la premiére fois par Feuchtwang lors d’une étude de
I’équilibre de la structure statique d’un réseau cristallin semi infini a trois dimensions [37]. Elle a
été reprise en 1987 par Khater et Szeftel dans deux articles ; le premier étant un développement
du formalisme mathématique utilis¢ et le second une application aux surfaces Ni(100) et
Ni(100)+c(2x2) [38-39].

Depuis, la méthode de raccordement a contribu¢ a 1’étude de la dynamique vibrationnelle et

magnétique d’un certain nombre de systemes physiques [40-42].

1.3.a. Principe de la méthode

La méthode est analytique, elle consiste a décrire le mouvement de vibration des atomes par un
nombre fini d’équations [38, 15-17]. Son application exige que I’espace du solide (systéme) soit
devisé en trois (03) zones. (Voir fig.1.1).

1) zone parfaite : zone loin du défaut (se trouvant hors de portée de tous les effets de défaut),
elle est caractérisée par une périodicité et c’est-elle qui permet le tracé des courbes de dispersion.
2) zone de défaut (perturbeée) : c’est la région qui renferme tout types de nanostructures, de
défauts, et dans cette zone la périodicité est perturbée.

3) zone de raccordement : composée des atomes situés entre les régions parfaites et les atomes
de la zone perturbée. Elle permet dans la modélisation théorique de raccorder analytiquement les

modes induits par le défaut avec les états de vibration évanescents de la zone parfaite.

-1 N+1

3=

=]

&

gl Zone
Zone @ _

parfaite R N parfaite
Zones de raccordement

Fig.1.1 : Représentation schématique d’un solide perturbé.
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1.3.b. Formulation du probléeme

Commencons par quelques définitions et conventions de notation qui nous permettront
d’exprimer le probléme sous forme mathématique. Tout d’abord, nous choisissons une fois pour
toutes de considérer des ondes incidentes venants de la gauche vers la droite, et nous fixons
I’origine du repere sur la position de la premicre colonne perturbée qu’on note (-1).

Le mode incident pourrait €tre une superposition des modes du guide d’ondes parfait. Nous

écrirons pour un mode i<0 :

L’indice v désignera toujours le mode incident.
En arrivant a la zone défaut, I’onde se sépare en deux parties : 1’'une transmise u, et ’autre
réfléchie u, . Mais ces ondes sont plus complexes que I’onde incidente (les modes propres ayant

des fréquences différentes ne se couplent pas dans un processus de diffusion).

I1 faut donc développer les ondes transmise et réfléchie sur la base des modes propres :

U=2T (Z,) - Pour i2N4] ..ot (1. 12)

U=)R (Z,) U POUr I<—T1. oottt (1. 13)

v

Les facteurs complexes R et T qui apparaissent ici forment, & une normalisation prés, par le
rapport des vitesses de groupe, la colonne v de la matrice dynamique de diffusion du systéme
perturbé.

Cette matrice (du systéme perturbé) D, trouve son origine dans ’écriture des équations de
mouvements des atomes qui se trouvent entre les colonnes -1 et N+1 (atomes des zones défaut et
de raccordements). La matrice correspondante est une matrice rectangulaire qui peut s’écrire sous

la forme :

[D]u)=[D] 0] (1. 14)

rac
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Ou le vecteur |u> représente les déplacements de tous les sites appartenant a la zone comprise

entre les colonnes (-1) et (N+1) de la figure (1.1). Il peut étre décomposé en deux parties : la

premiére |irr) constituée par les déplacements des sites irréductibles formant la région défaut, et
la seconde |racc> formée par les déplacements associés aux sites raccordés (colonnes -1 et N+1).

La matrice de diffusion constitue la manicre la plus commode d’exprimer les informations
nécessaires pour décrire 1’effet d’un défaut quelconque sur une onde entrante quelconque,
puisqu’elle contient les facteurs de couplage entre tous les modes, & gauche comme a droite, pris

deux a deux. A partir d’eux, on obtient les grandeurs physiques intéressantes.

1.3.c. Calcul des grandeurs physiques
Comme nous I’avons dit, les facteurs complexes R et T permettent de calculer toutes les
grandeurs physiques intéressantes telles que les coefficients de transmission, de réflexion et la

conductance des phonons.

1) Probabilités de transmission et de réflexion
On peut tirer, a partir des équations du mouvement, des informations facilement tels que les
probabilités de réflexion et de transmission [43].
Si v est un mode propageant du guide d’ondes et v le mode incident, les probabilités (appelés

aussi coefficients) citées sont données respectivement par :

e =P aF = TR Gl e (1. 15)
o P T P (1. 16)
\'%

Les grandeurs 1 et p sont les éléments de la matrice de diffusion du défaut.

Si v est un mode atténué, les coefficients t et r sont nuls. Il est en effet toujours possible
de s’¢loigner de I’échantillon jusqu’a ne plus ressentir 1’effet de ce mode.
Comme dans tout processus de diffusion, la conservation du courant se traduit par ’unitarité de la
matrice de diffusion. C’est elle qui impose la normalisation par le rapport des vitesses de groupe

pour les ¢léments de cette matrice et pour les coefficients définis ici qui en sont dérivés. Dans ces
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conditions, en supposant que 1’onde incidente a une amplitude normalisée, la somme des

coefficients r et t est aussi égale a 1 :

D (TR S L B P (1.17)

2) La conductance phononique
Par analogie avec la conductance é¢lectronique qui est liée aux phénomenes de diffusion
¢lectroniques [44], il est utile de définir la conductance phononique et magnonique d’un défaut

pour une fréquence € [42] donnée. Cette conductance notée o(Q2) est définie par :

La somme est effectuée sur tous les modes se propageant a la fréquence Q.

Pour un guide d’ondes parfait, sans défaut, o est un entier qui donne le nombre de modes
propageants a la fréquence Q considérée.

La présence du défaut crée un écart entre le o idéal et sa valeur provenant des processus de
diffusion. Cet écart donne une mesure de la réflexion causée par la diffusion sur les

nanostructures.

1.4 Dynamique de spins des matériaux magnétiques
Dans le cas des ondes de spin, le mouvement de précession d’un vecteur de spin S, (situé sur un
site atomique), est décrit par un Hamiltonien d’Heisenberg, décrivant toutes les interactions entre

les spins. Il est donné par :

H=23 J(L1)S,S, 1t (1. 19)

J(,I) représente un scalaire positif dans le cas d’un couplage ferromagnétique et négatif dans le

cas antiferromagnétique. Il est appelé intégrale d’échange.
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S, et S, :sont les vecteurs de spins situés sur les sites | et 1” du réseau magnétique. Ils dépendent

des amplitudes de précession.
Grace a la périodicité spatiale du réseau de spins, deux spins | et I’ occupant deux sites
équivalents du réseau effectuent a une phase prés les mémes mouvements de précession

magnétique. Par conséquent, leurs amplitudes vérifient a chaque instant t, la relation suivante :

T, 0) = T(L®)-XPLGTLIN] « et (1. 20)

Ou q est un vecteur d’onde du réseau réciproque et 1 (LI’) le vecteur joignant la position
d’équilibre du spin 1 a celle du spin I’.
La relation (1. 20) permet alors de réduire le systeme (1. 19) a un systeme de (N) équations

homogeénes a (N) inconnues pour les magnons (on écrit une équation par site).
Les équations peuvent étre regroupées sous la forme matricielle suivante :

[OI=D (DIU)=0 1 (1.21)

Ou: Dy(q) est la matrice dynamique de taille (NxN), pour chaque donnée de ¢, dont les
¢léments dépendent généralement des intégrales d’échange.
I: est la matrice identit¢é de méme rang que la matrice D, et |u> le vecteur propre d’amplitudes
de précession.

La condition pour que ce systeme homogéne (1. 21) ait des solutions non triviales est que

son déterminant soit nul :
det( —Dy((G) =0 .ot (1.22)

Les méthodes vues précédemment pour 1’étude de la dynamique vibrationnelle des systémes de
basses dimensions sont applicables aussi a I’é¢tude de la dynamique des systémes magnétiques.
Par conséquent, les définitions, des coefficients de transmission et de réflexion ainsi que la

conductance (dans ce cas est magnonique) du systéme, restent les mémes.
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Chapitre 11 Nanocontact atomique

Chapitre 11

Diffusion phononique par un nanocontact entre deux groupes semi-infinis

de triple chaines atomiques paralléles déposées sur un substrat.

Durant ces dernicres années, les effets de confinement ont été largement étudiés, dans
les conducteurs et les semi-conducteurs, et utilis€és pour obtenir de nouveaux effets physiques
et réaliser de nouveaux dispositifs dans lesquels les propriétés des électrons et les photons
sont fortement modifiées par la nanostructuration. L’extension de ces concepts aux cristaux
phononiques, avec une échelle de longueur caractéristique de quelques nanometres pour des
énergies allant du GHz au Terahertz, a récemment fait objet de nombreux travaux a la fois
dans les domaines théorique et expérimental et est actuellement en plein essor.

L'étude, la génération, la détection et la manipulation des phonons confinés a suscité
de nouveaux développements instrumentaux, en particulier la spectroscopie dans le domaine
temporel (picoseconde et femtoseconde), tout en continuant a s’appuyer sur des mesures dans
le domaine spectral tel que la diffusion Raman. L’impact du confinement des phonons sur
I’interaction ¢électron-phonon ainsi que la modification des propriétés ¢Electroniques,
magnétiques et vibrationnelles des nanostructures qui en découle sont également des

domaines en plein développement, actuellement, par de nombreux laboratoires dans le monde.

Le but de ce chapitre est de contribuer a 1’exploration de 1’une des propriétés du
nanomonde, a savoir la diffusion des ondes de vibration d’un réseau de basses dimensions,
comportant des nanocontacts, en se basant sur le formalisme de Landauer et ses col [1-4], en
fonction de I’onde excitée et des grandeurs physiques caractérisant le systeme. L’étude sera
menée dans le cadre de Dl’approximation harmonique [5], des forces centrales et de
I’interaction entre premiers et seconds voisins. Nous chercherons a savoir dans quelle mesure
les phénomenes analogues a ceux observés pour le cas électronique se produisent dans le
domaine phononique. La méthode de calcul utilisée est la méthode de raccordement [5-8],
décrite au chapitre précédent, initialement introduite pour I’étude des phénomenes de
localisation. Puis elle a été adaptée aux calculs des propriétés de transport cohérent dans les

systemes simples de basses dimensions en présence de nanostructures [9-20].
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I1LA. Le guide d’ondes parfait
I1.LA.l. Les modes propageants

2) A.1.1. Modele
Nous considérons une triple chaines d’atomes « classiques » paralléles, c’est-a-dire un
assemblage de masses ponctuelles reliés par des ressorts, déposée sur un substrat. Les masses
sont disposées sur un réseau infini, sur la figure (2.1), suivant la direction des x et de largeur
2a suivant la direction oy (a: est la distance interatomique).
Nous supposons que les interactions entre les atomes de la structure et les atomes du substrat
sont négligeables devant les interactions entre atomes de la structure.
Nous nous plagons dans une sorte d’approximation du plus proche et second voisin : seuls des
atomes de colonnes immédiatement voisines sont reliés. Mais la simplification consistant a
négliger les ressorts diagonaux est impossible, car la structure s’écrase sous l’effet du
cisaillement. Nous tenons compte des ressorts obliques auxquels nous attribuons une
constante de force k;. Les interactions entre premiers voisins étant k;. La distance entre deux
atomes adjacents  est a.
Les valeurs numériques de ces constantes sont arbitraires ; notre seul critére ayant été d’éviter

des dégénérescences accidentelles. Pour simplifier les calculs, nous avons pris a=1.

Fig.2.1 : Modéle du guide d’ondes a trois chaines atomiques de pas égal a a.
I1.LA.1.2. Equations de mouvement

Notre objectif est de décrire le comportement du réseau hors d’équilibre. Dans ce cas, le

mouvement de chaque atome est gouverné par une équation dynamique de Newton :
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Les formes explicites de I’accélération et de la force sont données par :

= k%

Y = —0*X

—

RGN
A~
N
N
N

Ou : o est la fréquence propre d’oscillation, k est la constante de force.
Dans le cadre de I’approximation harmonique associée au modele des forces centrales

I’équation prendra la forme :

(1 . 3 i}
m, % -y (L“r—zr[’)k(l, IV (O =T, (] oo 2.3)

Ou: a et B représentent les directions cartésiennes, m; la masse de I’atome 1, u, (L t)
I’amplitude de sa vibration, r, la composante cartésienne selon la direction a du vecteur

1 (LI") joignant la position d’équilibre de I’atome 1 a 1’atome I’, r est le module du vecteur

t(L1"), et k(L,I’) la constante de force entre les atomes 1 et 1.
a) les equations du mouvement d’un atome (i,j) de la ligne (chaine) notee (0)

* Suivant la direction (0x)

%ux(m D+ %ux(i—l, j+1)+%ux(i—1,j—1)+%uy(i+1aJ'+1)

& e _& T _& . .
+2uy(1 1,j-1) 2uy(l 1,j+1) 2uy(1+1,J 1)

* Suivant la direction (oy)

-mo?u,(i,j) = —(2k, +2k,)u,(i,j)+k,uy(i+1,))+k,u,(i-1, j)+%uy(i+l )+

Ka (i1, 1)+ %uy(i—l, j+1)+%uy(i—l -1 )+%ux(i+l J+)

2
K, oo ks k,
+2ux(1 1,j-1) > >

w (i1, j+)—2uy(i+l,j-1)

L’excitation d’un mode propre de fréquence ® engendre des oscillations régulieres données

par une équation de la forme :

u, (I'yo)=u, (L,0). eXplJAr(L 1 )] e e (2.6)
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A t fixé, la dynamique des atomes de deux colonnes successives peut €tre atténuée. Il est
commode de les reliées par un facteur de phase Z.

Pour les modes propageants il est donné par : Z =exp(jq.r)

Alors :
W, T L 3) = Z7 0, (0 ) e, (2.7)

En tenant compte de la notation (2. 7), les équations (2. 4) et (2. 5) prendront la forme
suivante :

Suivant la direction (ox)

[me2—2k, —2k, +k,(Z+Z )]us(i, j)+%(Z+Z-1)ux(i, j+1)+%(Z+Z-1)ux(i, i-1)

L L e 2. 8)
K Z-Z00, 1,1+ -2+ 2, 1, 1)=0
Suivant la direction (0y)
[me2—2k, —2k, s, j)+[%+k1](Z+Z*‘)uy(i, j+1)+[%+k1](Z+Z*‘)uy(i, 1) 0.0

770G )24 7Y j1)=0

De la méme maniére, on écrit les équations de mouvement des atomes (i,j+1) et (i,j-1).
b) les équations du mouvement de I’atome (i,j+1) de la ligne (chaine) notée (1)

Suivant la direction (ox)

{[mwz —2k, -k, +k (Z+Z ). (i, j+ 1)+ %(z +Z . (,]) —%(z +Zu, () =0 ... (2. 10)

Suivant la direction (0y)

{[mof —k, —k,Ju, (i, j+ ) + [k, +%](z +ZYu, (i, j) —%(z FZW ) =0 (2. 11)
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c) les équations du mouvement de I’atome (i,j-1) de la ligne (chaine) (-1)

Suivant la direction (o0x)

{[mo)z—2k] -k, +kl(Z+Z')]ux(i,j—1)+k—22(Z+Z')ux(i,j)—k—zz(ZJrZ1)uy(i,j)=0 ........... (2.12)
Suivant la direction (oy)

. k . ...k . .
{[mwz—k] -k, Ju (i,j—-1)+[k, +72](Z+Z ')uy(l,])—;z(Z+Z N, (1,)=0.ccceieenen. (2.13)

Le mouvement des atomes de toute la structure sera déduit de celui des trois atomes (i),
(i,j+1) et (i,j-1). On obtient alors un systéme contenant six équations avec autant

d’inconnues, que 1’on met sous la forme d’un probléme aux valeurs propres :

[QI =D (Z,) W) =0 (2.14)

mm?

Q] ; . . .
= (—)? est la fréquence normalisée, sans dimensions ; est le rapport entre les

1 0

Ou: O2=

constantes de forces des deuxiémes et premiers voisins du réseau parfait; D, et I sont

respectivement : la matrice dynamique (6x6) et la matrice identité.

m$-2—1+Z+Z' 0 %(ZJFZI) —E(ZJFZI) 0 0
0 m—l-r —E(Z—Z‘) 14—5(Z+Zl) 0 0
Yzvzy Lz-z2) m 322 r+Z+2 0 Yazvzy  Lz-zv)
D4 2 2 2 2
5(2—24) 14—£(Z+Z4) 0 m$-2-2 1 —E(Z—Z*‘) 14—£(Z+Z4)
0 0 §(Z+Z‘) 5(2—2*1) mF2-1+Z+Z' 0
0 0 5(2—21) 14—£(Z+Z“) 0 mg—I-r
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I11.A.1.3. Courbes de dispersion
En résolvant 1’équation (2. 14) pour Z fixé, nous obtenons les six (6) fréquences propres de

vibrations €, et les six vecteurs propres u, qui leur sont associés. Les courbes de dispersion

correspondent aux solutions |Z|=1, sont données en fonction de @x=qxa=qx, lorsque qx
parcourt la premicre zone de Brillouin, soit ici [-m, 7], pour une valeur de r=0.75.

La symétrie du probléme étudié par rapport a I’inversion du temps impose la parité des
courbes de dispersion par rapport a 1’axe des fréquences (figure (2.2)).

Les modes propres de vibration du réseau sont des ondes vectorielles. Il y a en effet
deux degrés de liberté par site atomique (déplacement suivant ox et oy). Contrairement au cas
¢lectronique, ou la grandeur variable (densité de charge) est scalaire. L’information contenue
dans les courbes de dispersion n’est donc pas suffisante pour décrire complétement les
modes ; il faut connaitre aussi les vecteurs propres. Or ces derniers possédent une propriété
intéressante : ils sont soit symétriques soit antisymétriques par rapport a un axe parallele a
(ox) passant par le milieu du guide d’ondes (passant par la chaine du milieu ligne (0)). Cette
propriété des modes a une conséquence directe sur les relations de dispersions : deux branches
de méme symétrie ne se croisent jamais. Sur la figure suivante, les branches 2 et 4 sont

symétriques et forment un anti-croisement.

25

15+

mode 1
mode 2

mode 3
e4d

mode 5
mode 6

05

O

Fig.2.2 : Courbes de dispersion d’un guide d’ondes parfait d’une structure

composée de trois chaines d’atomes identiques et paralleles pour r=0.75.
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Discussion des courbes

Nous remarquons immédiatement que les branches 1 et 2 sont acoustiques (Q2—0
quand @x—0). Les quatre autres sont optiques.
Les courbes de dispersion peuvent étre considérées comme donnant le spectre des énergies

possibles pour les phonons en fonction de leur impulsion 7(q,a). La connaissance d’un tel

spectre, pour un cristal réel, est trés important. Il permet de préciser les énergies et les
impulsions que le cristal est susceptible de fournir ou d’absorber lorsqu’il interagit avec un
autre systéme.

La plage de propagation des modes (la numérotation se faisant de bas en haut) est plus
importante pour les modes 1 et 2, puis elle diminue jusqu’a ce qu’elle devient faible pour le
sixieme mode :
mode 1 :[0-1.3] mode 2 : [0-1.35] mode 3 : [0.8-1.8]
mode 4 : [1.15-2.15] mode 5 : [1.5-2.45] mode 6 : [2.2-2.3].

Il existe des zones ou certaines courbes ont une dérivée négative (modes 4 et 6), cette
derniére a une interprétation physique simple : il s’agit de la vitesse de groupe de I’onde. Une
inversion du signe de la dérivée signifierait que 1’onde change de sens de propagation. Cette
particularité semble étre liée a des problémes d’instabilités ainsi que la largeur finie de la
structure (3 chalnes) suivant la direction (oy). Cela fait penser a 1’apparition de phonons mous

a ’approche d’un changement de phase dans le cristal.

I1LA.11. Calcul des vitesses de groupe
La vitesse de groupe d’une onde de vibration est par définition, la vitesse du paquet
d’ondes : elle correspond a la vitesse a laquelle I’énergie ou I’information est transportée dans

le milieu. Elle est définie pour des valeurs d’ondes q réelles par I’expression :

v, =% SOt ¥, = GEAA[CAT)] e vttt (2. 15)

Dans le cas ou q est différent d’un réel, nous imposons V=0.

La forme matricielle de la dérivée est donnée par :
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i(Z-7") 0 ié(Z—Z’l) —ié(Z+Z") 0 0
0 0 —ié(Z+Z") i.;(Z—Z") 0 0
Fz }: ié(Z—Z’l) ié(zm) i@Z-Z" 0 ié(Z—Z’l) —ié(Z+Z")
ié(Z+Z“) ié(Z—Z‘l) 0 0 —L§(Z+z-l) LE(Z—Z")
0 0 i.%(Z—Z’l) ié(z+zf') iZ-Z" 0
0 0 ié(Z+Z*‘) i.é(Z—Z’l) 0 0

Pour déterminer cette vitesse, deux méthodes différentes peuvent étre utilisées (méthode des
différences finies ou la méthode perturbative). L’essentiel de ces méthodes peut étre consulté
dans les références [20]. (Un rappel est donné en annexe III).

Les deux méthodes citées exigent la résolution du probléme du guide d’ondes parfait dans le
sens :

D@, 1), = = Q@) v reee e (2. 16)

Dans ce travail, nous avons opté pour la méthode perturbative qui consiste a utiliser la
similitude formelle entre I’équation (2. 16) et I’équation de Schrédinger stationnaire Hy=Ewy
portant sur les perturbations indépendante du temps en mécanique quantique.

L’allure de la vitesse de groupe V, dans les six modes en fonction de la fréquence de diffusion

Q est donnée sur la fig.2.3.

1.4 T T T T T T

1.2f N

r=0.75

Vg

L L
25 3 35

Fig. 2. 3 : Vitesses de groupe dans les différents modes (1 a 6)

du guide d’ondes en fonction de Q.
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I1.A.111. Les modes évanescents

Pour décrire le phénomeéne de diffusion en présence de différents types de
nanostructures, nous n’avons pas seulement a connaitre les modes propageants définis
précédemment (pour |Z|=1), mais aussi a considérer les solutions évanescentes du systéme. En
d’autres termes, pour une fréquence Q2 donnée, nous avons besoin de toutes les solutions Z,
méme celles dont le module inférieur a ’unité. Par contre il faut écarter les solutions pour

lesquelles |Z|>1, car elles donnent lieu a des modes divergents.

Calcul des facteurs de phase

On sait que les nanostructures, dans un systéme, couplent les différents modes a
fréquence Q constante ; il est donc indispensable de prendre celle-ci comme variable
indépendante. Nous utilisons la méthode proposée par F. Gagel et col [20] dans nos calculs
qui consiste a augmenter la base.
L’équation (2. 14) permet de trouver les fréquences Q a Z (qx) fixé.
Pour calculer les facteurs de phases, il faut linéariser le systéme en introduisant de nouvelles

variables. On pose :

1€[7,12], pour je([1, 6].
Nous obtiendrons six équations supplémentaires, alors le nouveau systéme contient deux fois

plus d’équations que le systéme original.

Notons que A et B sont des matrices de taille (12®12), extraites de la matrice dynamique
Dy(Z,r) aprés augmentation de la base. (Les formes des deux matrices sont données en
annexe [V).

La résolution du systéme (2. 18) conduit pour chaque fréquence Q, a six paires de valeurs

propres {Z(i), Z"'(i)} et & six paires de vecteurs propres qu’il s’agit de trier.
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11.B. Etude de la diffusion dans le systéeme perturbé
11.B.1. Description du modeéle

Le systeme modele est divisé en trois zones : zones G et D (représentant le systéme
parfait étudie en A) et la zone M correspondant au nanocontact (joint atomique entre les deux
demi-systémes). Notons que les constantes de forces dans la zone M peuvent étre différentes
de celles de la zone parfaite ; on les note respectivement kiq et kog (1 et 2™ voisins
respectivement).
(Les rapports sont notés : kja/k;=r14 et kag/ki=r24).
Dans le systéme, il y a deux régions de raccordement qui sont définies par les sites atomiques

séparant la zone M des zones G et D (voir les figures (2.4), (2.6) et (2.8)).

11.B.2. Matrice dynamique du systéme nanostructuré

La matrice est obtenue en écrivant les équations du mouvement des atomes de la zone du
nanocontact (zone colorée) + celles des atomes de raccordement se trouvant aux frontiéres
séparant les zones (M et D) et (M et G), on obtient une matrice rectangulaire D (appelée
matrice dynamique du systeéme perturb¢).

La taille de la matrice dépend du nombre d’atomes dans la zone M, sachant qu’il y a deux (2)
degrés de liberté par site. Alors il y a plus d’inconnues que d’équations. On peut 1’écrire d’une

facon générale comme D(m,n).

DIm(D)=(M®M). .. e (2.20)

Ou : m = le nombre d’atomes dans la zone nanocontact (dans la zone M + ceux de
raccordement) fois deux. (il y a 2 degrés de liberté par site).
n=m + (le nombre d’atomes qui sont reliés directement aux atomes de raccordement

fois deux). (Il y a aussi 2 degrés de liberté par site).

I1.B.3 Matrice de raccordement

Le rdle de cette matrice est d’établir les relations qui permettent de raccorder les
déplacements vibrationnels des atomes appartenant au domaine du nanocontact et les champs
vibrationnels des modes évanescents des deux guides d’ondes parfaits.

Pour cela nous allons représenter les déplacements atomiques par une combinaison linéaire

des vecteurs {RT} définissant un espace fini.
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Dans le cas présent (notre travail), il y a deux parties de raccordements (gauche et droite) par
rapport a la zone M. Nous devons définir deux bases distinctes {R} et {T} ; la premicre sera
utilisée pour I’étude du mouvement des atomes se trouvant a gauche du nanocontact, et la
deuxieme base est utilisée pour 1’étude de la dynamique des atomes se trouvant a droite de la
zone nanocontact.

Les dimensions des vecteurs de bases définis sont liées au nombre de modes évanescents
obtenus lors de 1’étude de la dynamique de la zone parfaite, ainsi {R} et {T} sont de
dimension six (06).

Pour un atome de la région de raccordement a droite, on peut écrire ses déplacements

vibrationnels de la maniére suivante [21-22] :

(051, = D ZEAN DT, vttt 2.21)

U (020, ) = 3 ZACGL DR, <o) (2.22)

R;: est le vecteur unitaire qui caractérise les modes évanescents i dans la base {R} de I’espace
des phases.

T;: est le vecteur unitaire qui caractérise les modes évanescents j dans la base {T} de ’espace
des phases.

a : est I’'une des deux directions (0x) ou (oy).

Aet A’ : sont les poids pondérés associés aux différents modes évanescents déterminés a
I’aide des vecteurs propres issus de I’étude de la matrice de la zone parfaite.

Le vecteur des déplacements atomiques de la zone nanocontact est noté|u>. On peut le

décomposer en deux parties :

* la partie |irr> est constituée des déplacements des sites irréductibles formants la zone M (le

domaine nanocontact est coloré sur les schémas).

Dim(|irr> )= nombre d’atomes de la zone M fois 2 degrés de libertés par atome.
* la partie |rac> est composée des déplacements des deux zones de raccordements (gauche et

droite).

28



Chapitre 11 Nanocontact atomique

Dim( |rac) )= [nombre d’atomes de raccordement fois 2 degrés de libertés par atome].

(I1 faut compter les atomes a gauche et a droite)

On peut alors écrire le raccordement des atomes a I’aide de 1’expression suivante :

I, 0 0
Jirr) 0 R, 0 ||]im) irr)
|u>={ }: 0 0 R, T) [SIRY|T) [oveeeeeeeeiiiiiceee e (2.24)
rac)| | R, 0 [R) R
0 0 R

Ou : 14 est une matrice identité. Sa taille dépend du nombre d’atomes dans le site irréductible
multiplié par deux (2 degrés de libertés par site).
Ri, Ry, R3 et Ry: sont des sous matrices carrées, elles dépendent du nombre de modes
propageants du systeme parfait, leurs dimensions (6x6). Ces derniéres sont exprimeées en
fonctions des Z; (Z;...Zs) et des poids pondérés associés aux modes (cofacteurs).
R : est appelé matrice de raccordement, ses dimension sont (n®m).

Le produit de la matrice D obtenue (en I1.B.3) par la matrice R donne une matrice

carrée S(m®m).

|irr> |irr>
[D(m®n)].[R(n ®m)]{ |[T) [=[SMmOm)]| |T) [=0 ..., (2. 25)
R) R)

Les états vibrationnels induits par I’existence des nanostructures seront déterminés par la

relation de compatibilité :

Aet([SM @ M) = 0 .ottt e e e e e (2.26)

11.B.4 La diffusion phononique via le nanocontact

Nous considérons le cas d’un mode propageant i (|Zi|=1) qui se propage de gauche a droite,
I’onde résultante diffusée par le nanocontact se décompose en deux parties : I’une transmise
(se propage dans la partie D) et I’autre réfléchie (se propage dans le co6té gauche G).

Cela donne naissance a un champ vibrationnel de déplacement dans les deux demis systemes.
Les déplacements atomiques dans une direction donnée a gauche du nanocontact peuvent
s’exprimer comme la superposition de I’onde incidente avec les modes propres de vibration

du guide d’ondes parfait a la méme fréquence :
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u,(n,,n,)=A(,i)[Z{)]" + i[Z(i‘)]’"* RAOL ) e (2.27)

Avec ny <0.

De la méme fagon, les déplacement atomiques a droite s’expriment par :

u (nn )= il[zg)]"* T A (0 J) e, (2. 28)

Avec ny > 0.

R;; et Tj sont des quantités physiques reliées respectivement aux coefficients de réflexion et
de transmission selon les différents modes.

Les coefficients de transmission t; et de réflexion r; peuvent étre calculés en prenant soin
de les normaliser a I’aide des vitesses de groupe, qui assurent la conservation de 1’énergie et
I’unitarité de la somme des parties réfléchie et transmise.

Pour une onde provenant de la gauche et allant vers la droite selon un mode propre i :

v, s
r, = —‘|R“,|2 — réflexion
\4
1

V. ..
t, = —J|le > — transmission
\4

Ou : v; représente la vitesse de groupe du mode propre i, est nulle pour les modes évanescents
dans les deux guides d’ondes parfaits G et D.

Nous examinons trois types de nanocontacts dans la structure parfaite de la figure (2.1).
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11.B.4.1 Nanocontact engendreé par deux lacunes symétriques

Fig.2.4 : Guide d’ondes perturbé ayant un défaut lacunaire

symétrique dans une structure a triple chines paralleles.

La figure (2.4) représente le premier type de nanocontact. Il se compose de deux guides
d’ondes parfaits (G et D) a trois chaines atomiques parall¢les, reliées par un nanocontact
(zone M). Notre objectif est de savoir comment cette configuration influence-t-elle la
propagation des modes propres du guide d’ondes ?

La réponse est donnée sur la figure (2.5) qui montre I’allure des coefficients de
transmission et de réflexion en fonction de 1’énergie de diffusion €, dans les six modes de
propagation. Notre travail s’appuie sur la méthode dite de raccordement, rappelée au chapitre
I, de cette thése. Nous avons considéré les trois possibilités des valeurs des constantes de
forces dans le domaine de nanocontact :

(a) kig< ki etkyg< ko cas d’un adoucissement, (k;q4/ k;=0.9 et koq/ k;=0.65) ;
(b) kig=k; et kog= ky cas d’une homogénéité, (ki4/ ki=1.0 et kog=k,=0.75) ;
(c) kig> ki et kog> ko cas d’un durcissement, (kjq/ ki=1.1 et kog/ k1=0.85).

Dans les parties II et III, nous changerons la forme du nanocontact et nous allons

représenter les coefficients de transmission et de réflexion correspondant puis faire une

comparaison entre les trois formes considérées.
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Coeff. de transmission et de réflexion
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Fig.2.5 : Coefficients de transmission et de réflexion dans les modes]1 a 6
en fonction de Q, dans le cas du nanocontact de la figure (2.4).

(a) Adoucissement, (b) Homogénéité et (c) Durcissement des contraintes.
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11.B.4.11 Nanocontact engendré par deux lacunes successives asymétriques
Nous considérons le méme nombre de lacunes formant le nanocontact (que précédemment) et
nous étudions I’importance de la disposition de ces lacunes (ce qui donne naissance a un puits

quantique de profondeur 2a), (figure suivante).

one G

Fig.2.6 : Guide d’ondes ayant deux lacunes successives

dans une structure a 3 chaine paralléles.

Les courbes représentant les coefficients de transmission et de réflexion, de la structure en
présence de la deuxiéme géométrie du nanocontact, de la fig.2.6, sont données par les figures

ci-apres, toujours dans les trois possibilités citées précédemment.

(@)
15 15
— 1 — 12
...... r'] r2
— 51 — g2
=
o
=
Z
B 25 3 2 25 3
ab)
=
= — 13 —u
g ...... I’3 ] 1 ...... m
- — &3 — 34
o
= 0.5
L))
j
= 0
> 0 o085 1 15 2 25 3 o 05 25 3
=
o 18 18
< — 5 — 5
U 1 ...... I’5 1 - I'E
— 5 — b
0.5 05
0 : = 0
0 05 1 ls 2 25 3 1.5 2 o 25 3

34



Chapitre 11 Nanocontact atomique
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Fig.2.7 : Coefficients de transmission et de réflexion dans les modes 1 a 6,
en fonction de QQ, pour les trois possibilités indiquées sur chaque figure.

(a) Adoucissement, (b) Homogénéité et (c) Durcissement des contraintes.
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11.B.4.111. Le 3éme type de nanocontact : systéme a quatre lacunes
Dans cette partie, nous augmentons le nombre de lacunes qui engendrent le nanocontact et

nous enregistrons les phénomenes obtenus.

‘ )

Fig.2.8 : Guide d’ondes perturbé ayant plusieurs lacunes asymétriques.
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Fig.2.9 : Coefficients de transmission et de réflexion dans les modes 1 a 6
en fonction de Q2, d’un nanocontact formé par plusieurs lacunes.

(a) Adoucissement (b) Egalité (c) Durcissement des contraintes.
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I1.C. Conductance phononique

L’allure de la conductance phononique des trois formes de nanocontacts des systémes
étudiés (deux lacunes symétriques, deux lacunes asymétriques et plusieurs lacunes
asymétriques) est donnée sur la fig.2.10, pour les trois possibilités de 1’environnement
¢lastique, a savoir :
(a) adoucissement (b) homogénéité (c) durcissement des constantes de forces.
Nous avons représenté aussi la conductance du systéme idéal (sans les nanocontact), pour
noter directement les différentes modifications induites par les formes géométriques de

nanocontacts sur le phénomene de diffusion des phonons.

&5

.l (1° nanocontact)

4 (2°™ nanocontact)

35t 4 35t <

Fig.2.10 : Courbes de conductances phononiques.
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Discussion des résultats

Les figures (2.5), (2.7) et (2.9) montrent I’allure des coefficients de transmission et de
réflexion dans les six modes en fonction de 1’énergie de diffusion Q. Nous pouvons vérifier
sur les figures de chaque mode que la somme vaut toujours un (ti+ri=1), avec i=1,...6.

Notons que ces courbes existent sur la totalit¢ du domaine de propagation de la structure
parfaite, 1a ou les vitesses de groupe sont non nulles Q[0 - 2.5].
Les résultats sont obtenus pour une onde incidente venant de la gauche se déplacant vers la

droite du domaine de nanocontact.

Les résultats numériques sont obtenus pour trois types de configurations de
nanocontacts : le premier est engendré par l’existence de deux lacunes symétriques par
rapport a la couche centrale, le deuxiéme est obtenu par la création de deux lacunes
successives, puis le dernier est le produit de plusieurs lacunes asymétriques.

De plus, pour chaque configuration, nous avons tracé les coefficients de transmission et de
réflexion dans trois possibilités de I’environnement atomique :
i) kia< ki et kog<ko,
(Les constantes de force de la zone nanocontact sont inférieures a celles de la zone parfaite).
ii) ki=k; et kog=ka,
(Les constantes de force sont identiques).
iii) kig>kiet kog>ks.

(les constantes de force de la zone nanocontact sont supérieures a celles de la zone parfaite).

Dans les trois types de nanocontacts, la transmission dans les deux premiers modes
symétriques (notés 1 et 2) qui sont aussi acoustiques s’annule uniquement vers la fin des
modes et présente moins d’oscillations par rapport aux quatre autres modes asymétriques et
optiques (3, 4, 5 et 6).

Ces oscillations sont identifiées comme étant des résonances de type Fano, elles sont dues
aux interactions entre le continuum et les états résonants autour du nanocontact. Leur nombre
est cependant plus élevé dans le troisiéme cas (nanocontact a plusieurs lacunes), ce qui traduit
I’existence de plusieurs modes de vibration localisés de méme symétrie. L’étude des

déplacements des atomes, de la zone formant le nanocontact, aux fréquences de résonances
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permettrait de caractériser chacun de ces modes, ou au moins d’identifier leurs

comportements principaux.

On remarque aussi, sur les différentes figures que : pour un nanocontact donné parmi
les trois envisagés dans ce chapitre, la réflexion est trés sensible a la variation des valeurs des
constantes de forces au niveau du domaine de nanocontact. On dénombre beaucoup de

fluctuations avec I’augmentation (durcissement) des constantes élastiques.

Les courbes de transmission et de réflexion du premier type de nanocontact présentent moins
d’oscillations et de fluctuations par rapport aux deux autres, ceci est due certainement a la
position de 1’atome du contact (joint) qui assure la liaison entre les deux systémes semi
infinis, car dans ce cas 1’atome garde la totalit¢ de ses deuxiémes voisins, contrairement a la
deuxiéme configuration et idem pour la troisiéme configuration.

Dans le cas de I’adoucissement des contraintes, on remarque une diminution de la distance
entre transmission et réflexion dans les six modes de vibration, et dans le cas du durcissement

les deux coefficients s’éloignent ’un de 1’autre et il y’a aussi 1’apparition de nouveaux pics.

Sur les figures (2.10a, 2.10b et 2.10c), nous avons tracé, pour les trois configurations
de nanocontacts et dans les trois possibilités de I’environnement élastique, 1’allure des
conductances des phonons, en fonction de 1’énergie de diffusion Q. Nous avons représenté
aussi celle du guide d’ondes parfait sur la méme courbe pour faire une comparaison et noter

directement les différentes modifications induites par I’existence des nanostructures.

Pour le guide d’ondes parfait, o(Q) est un entier et donne le nombre de modes propageants a
la fréquence considérée.
En effet, dans les intervalles de fréquences suivants : [0 - 0.86], [1.33 - 1.49], [1.89 - 2.00] et
[2.18 - 2.30], il ne peut y avoir que I’excitation de deux modes au maximum.
Dans les intervalles [0.86 - 1.24] et [1.49 - 1.89], il y’a trois modes qui peuvent intervenir
(excités) simultanément.
Dans I’intervalle [1.24 - 1.3], on peut avoir un grand nombre de modes (cinqg sur six).

En présence des lacunes qui engendrent les nanocontacts, 1’écart entre o({2) et sa
valeur effective donne une mesure de la réflexion causée par la diffusion élastique sur le

domaine propre du nanocontact.
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On remarque sur la courbe de conductance phononique des oscillations complexes. Elles sont
dues aux multiples réflexions sur les bords de la zone nanocontact.

La conductance du nanocontact symétrique est plus grand par rapport aux deux autres, ceci
s’explique par la position du joint qui filtre moins les ondes incidentes venant de la gauche

comparativement aux deux nanocontacts asymétriques.

Les résultats prouvent que la conductance de différentes configurations est une fonction
dépendante de 1’énergie de diffusion de la structure. Au plus basses fréquences les
conductances commencent par des valeurs maximales pour le deuxiéme et le troisieme type
de nanocontact sauf dans le cas homogéne (cas symétrique commence par une grande valeur),
et au fur et a mesure que Q2 augmente, elles présentent des fluctuations et deviennent nulles a

la limite de la zone de Brillouin.

Nous retrouvons également les pics de résonances respectifs exactement aux mémes positions
trouvées sur les figures des coefficients de transmission et de réflexion.

Le nombre de ces fluctuations (résonances de Fano) dépend fortement du nombre de lacunes.
Ce qui explique le nombre plus élevé de pics dans le troisieme cas. Notons aussi que ces

derniers se déplacent vers les hautes fréquences avec le durcissement des constantes de force.

Dans I’intervalle de fréquence [0 - 0.86], uniquement les modes acoustiques (1 et 2)
qui peuvent exciter les systemes, on observe peu (ou absence) d’oscillations dans toutes les
configurations et dans [I’ensemble des possibilités envisagées. Cette situation est due
probablement a I’inexistence des effets d’interférences entre les autres modes optiques
propageants et les états localisés du domaine de nanocontact, et aussi aux longueurs d’ondes
relativement longues des modes 1 et 2 en comparaison avec le parametre du réseau dans cet

intervalle de fréquence.

Aux hautes fréquences, le premier type de nanocontact ne présente aucune résonance de
Fano, contrairement aux deux autres configurations qui montrent un nombre d’oscillations

important.

En conclusion, nous avons présenté un modele simple pour 1’étude de la diffusion
d’ondes ¢lastiques via des nanostructures géométriques formant des nanocontacts. Ces

derniers sont considérés comme étant des joints atomiques insérés entre deux sous groupe de
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trois chaines atomique paralléles. Le systéme est supporté par substrat de nature différentes
(pas d’interactions entre le dépdt et le substrat).

Les résultats numériques montrent que le spectre de conductance des différentes types de
nanocontacts analysés, commencent par des valeurs maximales a basses fréquences et au fur
et a mesure qu’on augmente la fréquence, les systémes présentent des oscillations appelées
résonances de Fano qui sont la signature de I’interaction et de couplage entre les modes
propageants et les modes localisés du domaine de nanocontact. Notre objectif est de connaitre
I’influence de la géométrie de nanocontact sur les propriétés dynamiques et la conductance de

phonons.
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Chapitre 111

Etude du transport magnonique par un nanocontact crée

dans une structure a trois chaines de spins ferromagnétiques.

I11.1. Introduction

Des études ont été menées, par analogie, avec les vibrations cristallines [1], pour
comprendre le comportement des excitations magnétiques [2-4] dans des structures de basses
dimensions en présence des inhomogénéités de structure.

Organisé en réseau, le nanoobjet ou le nanomatériau aimanté augmente la puissance de
mémoires devenues en autre beaucoup moins consommatrices d’énergies. Ces nouvelles
structures artificielles ont des applications potentielles et considérables dans le domaine des
capteurs ou de stockage de l’information [5]. Les nombreuses techniques développées
actuellement permettent de soutenir le rythme de croissance et de densité d’enregistrement
magnétique qui double tous les ans depuis 1998.

L’aimantation du matériau magnétique massif est dominée par les nanostructures et leurs
interactions, par contre la petite particule magnétique présente des propriétés intrinseéques des
grandes interactions fondamentales de 1’échange et de I’anisotropie.

Dans ce chapitre, nous allons examiner I’influence des géométries des nanocontacts
sur la diffusion d’ondes de spin, dans une structure a triple chaines de spins a orientations
paralléles, (couplées ferromagnétiquement) et déposées sur un substrat non magnétique.

Nous commencons par une étude détaillée du réseau parfait, ensuite nous abordons la
diffusion via les différentes configurations de nanocontacts par application de la méthode de
raccordement [6-7]. Nous calculons évidemment toutes les grandeurs physiques transmission,

réflexion et conductance magnonique des différents systémes.

111.2. Dynamique des spins a couplage Ferromagnétiques dans le systeme parfait
Apres avoir étudier la diffusion d’ondes vibratoires au chapitre précédent, nous nous
intéressons maintenant a la propagation d’ondes de spins et le transport magnonique dans des

systémes magnétiques de basses dimensions. Nous traitons tout d’abord le cas parfait (voir le
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réseau de la fig.3.1, ensuite nous considérons la présence de lacunes qui engendrent des

rétrécissements appelés nanocontacts dans la partie 3.

Le mouvement de précession d’un vecteur de spin S situé sur un site donné est décrit

par un Hamiltonien d’Heisenberg, (équation de type Newton pour les phonons), décrivant

toutes les interactions entre les spins. Il est donné par :

H

Ou: J(LI’) estun scalaire positif dans le cas d’un couplage ferromagnétique.

Il est appel¢ intégrale d’échange.

S

Notre

et S, :les vecteurs de spins situés sur les sites 1 et I du réseau magnétique.

compte uniquement des interactions d’échange entre premiers voisins, qu’on note J.

&

Fig.3.1 : Représentation schématique d’un réseau de spins

ferromagnétiques a trois couches paralleles de spins.

a) équations de mouvement de précession des vecteurs de spins

* Spin du site (i,j)
hou(i, j) = 2ISBu, ) —u+1 ) —ul =1 ) =ul j+ D} eoeeerreeeeii

* Spin du site (i,j+1)

hou(i, j+1) = 2JS{4u(i, j+D)—u(+Lj+D)—-uG@-Lj+D—-u(i,j)—u((,j+ 2)}
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* Spin du site (i,j+2)

hou(i, j+2) = 2ISBu(i, j+2) —u+1Lj+2) —uli—1Lj+2) —u(i,j+ D eeevreeeeeeieeeeee, (3. 4)
Pour simplifier les calculs, nous avons introduit la notion de 1’énergie normalisée définie par :

Q=10

b) Relation de dispersion

En faisant intervenir les facteurs de phases le long de I’axe (0x) :

UAFL JHB) = Z7 U TEB) «eveeeeeee el (3. 5)

Ou PB=0, 1 ou 2 (ce qui représente la méme colonne).
En devisant les équations (3. 2), (3. 3) et (3. 4) sur 2JS, on obtient une matrice carrée

D.(3®3).

Q-3+7+1/7 1 0 u(i,j+2)
1 Q-4+7+1/Z 1 u(i,j+1) |=0
0 1 Q-3+Z+VZ || u(,)j)

Les courbes de dispersion du systéme étudier sont données par :

AEQT-D(GZ)TE0 e (3. 6)

Ou : I est la matrice identité (3®3) et D, représente la matrice dynamique du systéme.

8

e model
* mode2
7+ e mode3 4
6L 4
sl 4
Q 4 b
3L 4
2L 4
1k 4
0 Il Il 1 Il Il Il
-4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4

Ox

Fig.3.2 : Courbes de dispersion des magnons d’une structure

a triple couches de spins a couplage ferromagnétique.
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La résolution du systeme aux valeurs propres, donne acces aux trois modes propres €, des
magnons de la structure.

Sur la figure (3.2), nous avons présenté les courbes de dispersion du guide d’ondes parfait
dans la premiére zone de Brillouin. Les modes nommés i €{1, 2, 3}, du bas vers le haut
respectivement se propagent dans les intervalles de fréquences :

mode 1: Q;=[0, Q=4 1],

mode 2 : Q=[1, Qomax=51,

mode 3 : Q3=[3, Q3max=7 ].

Chacun des modes du guide d’ondes est soit symétrique ou antisymétrique par rapport a 1’axe
central dans la direction (0x).

Les modes symétriques correspondent aux précessions de rotation qui satisfont les
conditions : Upm=UnM+1-m

Pour les modes antisymétriques ils satisfont : Up m=-Upnm+1-m

Ou M : est le nombre de chaines le long de la direction (oy).

Le premier mode est acoustique et symétrique et les deux autres sont optiques.

c) Vitesses de groupe

C’est la vitesse de déplacement du paquet d’ondes (définie au chapitre II).

Pour déterminer cette vitesse, nous utiliserons une méthode basée sur la théorie

standard des perturbations [8]. La forme explicite de la vitesse dans ce cas est donnée par :

Ou: u vecteur propre associé aux différents modes propres obtenus. D, est la matrice

: : . oD, .|Z-VZ 0 0
dynamique du guide d’ondes parfait. =i 0 Z-1/Z 0 |.
aq 0 0 z-1z

L’allure des vitesses de groupe est représentée sur la figure (3.3).
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Fig.3.3 : Courbe des vitesses de groupe des différents modes

du guide d’ondes parfait en fonction de Q.

Nous constatons que les trois courbes évoluent globalement avec la méme allure. Elles
montrent des zones ou les vitesses de groupe des différents modes se recouvrent, cela signifie

que les modes peuvent étre excités simultanément dans I’intervalle de fréquences Qe[3, 4].

Modes atténués

Lors de I’é¢tude du phénomene de diffusion, il faut considérer non seulement les
modes propageants mais également les modes évanescents. Pour une valeur donnée de Q2, on
doit prendre toute les solutions telles que : |Z(i) |< 1.
L’évolution des facteurs de phases Z, en fonction de la fréquence Q, est obtenue par la
méthode de I’augmentation de la base [9]. Elle permet de linéariser le systéme en introduisant
de nouvelles variables.

Nous obtenons un systeme d’équations linéaires sous forme d’un probléme aux

valeurs propres en Z.

AQWEZBW .o (3.9)

A et B sont deux matrices extraites de D, de taille (6&6).

(Les formes explicites sont données en annexe V)
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En résolvant numériquement le systéme d’équation formé par le couple (A, B), nous
trouverons pour chaque fréquence ), six valeurs propres ainsi que les vecteurs propres

correspondants.

111.3. Etude de la diffusion a travers un nanocontact magnétique

Dans cette partie, nous allons voir comment un nanocontact magnétique (un joint),
dans une structure a spins ferromagnétiques, diffuse-t-il les ondes de spins ?
Nous suivons une procédure identique a celle utiliser dans le cas de la dynamique
vibrationnelle. Nous examinons trois types de nanocontacts dans le réseau de spins a trois
couches : (1) nanocontact engendré par deux lacunes symétriques, (2) nanocontact engendré
par deux lacunes successives asymétriques, (3) nanocontact engendré par plusieurs lacunes
asymétriques.
La forme des structures et 1’allure des coefficients de réflexion et de transmission ainsi que la
conductance magnonique des différents systémes étudiés sont données sur les figures ci-apres
pour chaque configuration de nanocontact.
Pour la méme configuration de nanocontact, nous examinons trois possibilités de
I’environnement de [’échange magnétique,a savoir: adoucissement, homogénéité et
durcissement de 1’échange au niveau du domaine de nanocontact (y=J4/J=0.9, y=1.0 et y=1.1).

Les résultats sont rangés en colonnes.

I11.3.a. Nanocontact engendré par deux lacunes symétriques

Q
Q
Clg
Q
Q

O
&
Cx
’&@
Q
X
O

J

Q
Q
&
Q
Q
%1&\3
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Fig.3.4 : (a) nanocontact magnétique engendré par deux lacunes symétriques.
(b) courbes de coefficients de transmission et de réflexion.

(¢) conductance magnonique du nanocontact symétrique.
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111.3.b. Nanocontact engendré par deux lacunes successives asymeétriques
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35 T

T
— Jd/J=0.9
Jd/J=1.0
Jdi=1.1
— parfait H

25
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©
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Fig.3.5 : (a) nanocontact magnétique engendré par deux lacunes asymétriques.

(b) courbes de coefficients de transmission et de réflexion en fonction Q2.

(c) conductance magnonique.

I11.3.c. Nanocontact engendré par quatre lacunes asymétriques
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Fig.3.6 : (a) nanocontact magnétique engendré par plusieurs lacunes asymétriques.
(b) courbes de coefficients de transmission et de réflexion en fonction de Q.

(c) conductance magnonique de la deuxieéme forme de nanocontact.
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I11.4. Discussion des résultats

Nous présentons des résultats numériques concernant la diffusion d’ondes de spin
ferromagnétiques se propageant de gauche vers la droite via des nanocontacts atomiques dans

une structure a trois chaines de spin paralléles déposées sur un substrat non magnétique.

Nos résultats n’adressent aucune expérience particuliere. Néanmoins, il est intéressant
de signaler que les systémes expérimentaux actuellement qui sont les plus appropriés pour
I’étude théorique du transport de magnons, présenté dans ce chapitre, seraient probablement

les jonctions et les points de contacts magnétiques.

Les résultats de nos applications numériques de notre modele sont présentés pour
trois configurations géométriques différentes dans le domaine du nanocontact.
Pour chaque configuration, nous avons analysé la conductance de magnons pour trois
possibilités de I’environnement magnétique dans le domaine nanocontact, comparé a
I’échange magnétique dans la zone parfaite composée de trois chaines.
Ces trois possibilités sont pour y=0.9, y=1.0 et y=1.1. Ou y est égale a I’intégrale d’échange de

la zone nanocontact sur I’intégrale d’échange parfait.

Pour y <1 (y >1), un adoucissement (durcissement) magnétique a pris place dans le
domaine de nanocontact. Pour y=1, I’échange est identique partout (cas homogéne).
Les trois configurations de nanocontacts et les résultats numériques de diffusion de magnons

sont regroupés sur les figures (3.4), (3.5) et (3.6) respectivement.

Les résultats qui se rattachent au premier type de nanocontact engendré par deux
lacunes symétriques sont représentés sur la figure (3.4). La configuration schématique du
domaine de nanocontact est donnée sur la figure (3.4a) ou le joint atomique est placé
symétriquement dans le systéme.

La figure (3.4b) présente les coefficients de transmission et de réflexion dans les trois modes
de magnons. Ils sont rangés en colonnes pour les variations de 1’échange magnétique local
dans le domaine de nanocontact, de I’adoucissement a gauche au durcissement a droite ; et

les lignes correspondent aux modes, en classant le mode 1 en haut et le troisiéme en bas.
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La transmission et la réflexion vérifiées dans chaque mode de magnon la condition
d’unitarité. Cette relation est utilisée comme test de contrdle de nos calculs.

Cependant la figure (3.4c) présente la transmission totale conductance de magnons o(€2) dans
I’intervalle de fréquence Qe[0, 7]. La conductance du systeme parfait considérée comme
référence est également représentée afin de faire une comparaison et de noter les changements
et les modifications induits par la présence du nanocontact.

La courbe de la conductance, du systéme idéal (sans les nanostructures), permet de distinguer
plusieurs zones (intervalles de fréquences) :

Qe[0, 1] et Qe[0, 1] : un seul mode qui peut étre excité.

Qell, 3] et Qe[4, 5], on peut exciter deux modes simultanément.

Qe[3, 4] ici les trois modes peuvent €tre excités en méme temps.

De la méme manicre, les résultats numériques correspondant aux deux autres
configurations de nanocontacts qui sont engendrées respectivement par deux lacunes et

plusieurs lacunes asymétriques, sont tracés sur les figures (3.5) et (3.6).

Les résultats montrent des caractéristiques générales et certaines caractéristiques spécifiques
pour chaque configuration géométrique de la zone nanocontact.

Nous remarquons que la conductance est inférieure ou égale a un seul mode de magnon dans
I’intervalle [0, 7], pour les trois types de nanocontacts. Ceci illustre comment le spin de joint
atomique dans chaque configuration contribue a la transmission d’ondes de spin dans un

mode donné de magnon.

Une autre caractéristique générale de la conductance magnonique est le déplacement de ses
spectres vers les hautes fréquences avec le durcissement de I’échange magnétique dans le

domaine de nanocontact, dans les trois configurations.

Certains maximums spectraux dans l’intervalle de fréquence [0, 7], correspondent aux
résonances de Fano dues aux interactions entre les modes de précession localisés dans le
domaine de nanocontact avec le continuum du guide d’ondes parfait, voir les références

[10-11], pour des discussions détaillées des résonances de Fano.
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Ces ¢tats localisés caractérisent les ondes de spin d’amplitude de précession décroissante
avec la distance a partir du domaine de nanocontact dans les systémes étudiés. Ceci est en
conformit¢ avec les modes évanescents des trois chaines. Leur énergie se déplace
naturellement vers les hautes fréquences avec le durcissement de I’échange magnétique de la
zone nanocontact.

Les trois modes de précession excitent chaque configuration dans des intervalles de fréquence
bien déterminés. Ces limites correspondent aux intervalles de fréquence ou les vitesses de

groupe sont non nulles.

En particulier, pour le premier et symétrique nanocontact atomique, les oscillations
du spectre de conductance attribuées aux résonances de Fano, Q¢ correspondent aux
maximum qui se décale vers les hautes fréquences Qr =1.50, 1.66 et 1.85, avec le

durcissement de 1’échange y=0.9, de 1.0 et de 1.1, comme dans la figure (3.4c¢).

En comparant la figure (3.4b) et la figure (3.4c), nous observons que c'est les magnons du
mode 1 qui contribuent efficacement aux résonances de Fano dans tout le spectre de
conductance. En revanche les magnons du mode 2 ont un comportement particulier, ils sont
compleétement réfléchit dans leur intervalle entier de propagation. Techniquement, nous
pouvons dire que le nanocontact atomique parfaitement symétrique filtre dehors ces magnons
optiques asymétriques du mode 2, ce qui s’explique par le découplage des modes propageants
et les états localisés symétriques de précession.

En outre, les magnons du mode 2 ne sont pas couplés, dans le domaine de nanocontact, aux
deux autres modes 1 et 3 de magnons, ce qui mene aux spectres d'une conductance qui est

relativement bien défini dans les intervalles de propagation des modes 1 et 3.

La forme de la conductance, pres de Q=3, Q =4 et Q = 7 dans la figure (3.4c), correspond
par conséquent au comportement critique des modes 1 et 3 de magnon aux limites de leurs
intervalles de propagation. Les larges oscillations dans l'intervalle [3, 7], qui se décalent a des
fréquences plus ¢élevées avec 'augmentation de y, ne correspondent pas aux résonances de
Fano, et sont partiellement goupillés a Q=4 di a l'interaction du mode 3 avec des magnons

du mode 1 dans le domaine de nanocontact.
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Notons que le troisieme mode de magnon, qui est optique, a haute énergie ne montre aucune
résonance de Fano dans les trois configurations de nanocontacts. Il est partiellement transmis
dans son intervalle de propagation dans le cas du nanocontact symétrique et il est

complétement filtré a I’extérieur pour Qe[5, 7], dans les deux nanocontacts asymétriques.

Pour le deuxieme type de nanocontact, engendré par deux lacunes asymétriques, la
position des oscillations attribuées aux résonances de Fano se décale aussi vers les hautes
fréquences, sur la figure (3.5¢), Qr = 0.70, 0.74 et 0.78 respectivement pour y=0.9, y=1.0
y=1.1.

Ces résonances, de formes similaires a celles observées sur la figure (3.4c), sont dues aussi
aux interactions entre le continuum et le mode 1.

Cependant, les états localisés de précession se trouvent a des fréquences moitié de celles
observées dans le cas du nanocontact symétrique. La réduction de leurs valeurs est peut étre
attribuée a la réduction des interactions magnétiques dans le domaine de nanocontact
comparativement au premier nanocontact.

Les pics de grande largeur dans les intervalles [1, 3] et [3, 7], de la figure (3.5¢), qui se
déplacent vers les hautes fréquences avec le durcissement de y, ne correspondent aux
résonances de Fano. Ces pics sont goupillé a Q=3 et =4, ce qui s’explique par I’interaction
du mode 2 avec respectivement le mode 3 et 1 dans le domaine de nanocontact. (Pour des
détailles, voir la premicre et la deuxieme lignes de la figure (3.5b).

Ceci confirme le non Fano caractére des oscillations larges, et le comportement critique des

magnons des modes 2 et 3 a la limites des leurs intervalles de propagation respectifs.

En dernier, dans le troisiéme nanocontact, qui est asymétrique, la position du pic de
résonances de Fano, observé dans le spectre de conductance, se décale vers les hautes
fréquences Q¢ =1.64, 1.82 et 2.00, avec I'augmentation de y=0.9, de 1.0 et de 1.1, comme
dans la figure (3.6¢). Ces résonances sont le produit de I’interaction des états localisés de
précession avec les modes propageants, elles sont différentes de celles du nanocontact

symétrique.
En autre, les effets de la brisure de symétric se ressemblent pour les nanocontacts

asymétriques de la figure (3.5) et la figure (3.6), le spectre de conductance change

rigoureusement.
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Absent du nanocontact symétrique (pour la considération de symétrie), et aussi absent dans
le deuxiéme nanocontact (parce que les états localisés de précessions de se trouvent
énergiquement au-dessous de son intervalle de propagation), les magnons du mode 2
agissent 1'un sur l'autre avec les états localisés caractéristiques dans le troisiéme nanocontact

asymétrique pour produire des résonances de Fano.

Ces résonances, observées sur la fig.3.6b, sont par conséquent dues a l'interaction du
continuum de magnons du mode 1 aussi bien que celle des magnons du mode 2, avec les états
localisés de précession du domaine de nanocontact.

En revanche les oscillations larges observées dans l'intervalle [~2,5, ~5,5], ne correspondent

pas aux résonances de Fano, et ce pour les mémes raisons citées plus haut.

Une observation intéressante, est la conductance totale de magnon c (Q2) relativement
important a travers le nanocontact atomique simple parfaitement symétrique dans l'intervalle
Qel[5, 7], quand les deux autres modes cessent d'exister en tant que propagation des modes.
En revanche le o(Q) est réfléchie et est filtrée techniquement complétement dehors, par le
nanocontact asymétrique dans cet intervalle de fréquence. Par conséquent, le troisieme mode

de magnon soit optique symétrique.

En conclusion, nous avons présenté un modele de calcul des propriétés de transport
cohérent de magnons via des nanocontacts atomiques. L’objectif est de donner et de
comprendre la relation entre les conductances de magnons en présence de nanocontacts et
leurs propriétés de symétrie.

Les nanocontacts sont considérés comme des joints magnétiques entre deux sous groupes de
trois chaines monoatomiques de spins a couplage ferromagnétique avec des interactions
d’Henseinberg. Il est aussi intéressant de noter que dans de récentes références [12-16]
concernant la brisure de symétrie magnétique aux points de jonction, la plupart de leurs

propriétés dérivent des résonances des états localisés dans le domaine de jonction.
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Chapitre IV

Densités spectrales et densités d’états vibrationnelle et magnonique.

La matrice dynamique D d’un systéme constitue 1’outil de base pour I’étude et la
description des états vibrationnels (phonons) et le mouvement de précession des spins
(magnons) au voisinage des nanostructures et en volume (la zone parfaite). Elle peut étre
utilisée aussi, pour calculer certaines grandeurs physiques, comme les densités spectrales et
les densités d’états [1-2].

Le moyen le plus approprié et direct pour les déterminer est I’opérateur de Green associé a la

méthode de raccordement [2-8].

Cet opérateur est obtenu a partir de la matrice dynamique du systéme.

(Pour le détail de calcul des éléments consulter I’annexe V).
IV.1. Densités spectrales et densités d’états

1VV.1.1. Densité vibrationnelle

Désignons par y(w) le spectre de fréquence du systéme :

P(@) =D S(@ @) o 4. 1)

v(®) : Représente physiquement le nombre d’états de vibration a la fréquence .

D’autre part y(®) peut étre exprimée aussi par 1’équation suivante :
1
= (0] < 4.2
7 (©)=5LZ1(@) (4.2)

Ou y.(®) est la densité spectrale définie par :

vn(®)=§<en

U JB(0 =) o) (4.3)
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yn((o) : représente physiquement la somme des carrés des amplitudes des vibrations excitées

sur un atome suivant une direction cartésienne, de tous les modes propres de fréquence w,=o.

En tenant compte du fait que :

&
lim %f = O(@7 = ,7) e (4. 4)

0 (0" —@,))+

On trouve :

VY (co)zz?a’lm@n

D’apres (1. 10), les valeurs propres o’ de D représentent les pdles des ¢léments de

I’opérateur G(®?).
Afin d’éviter toute divergence dans les calculs, nous pouvons ajouter une infime partie

imaginaire ¢ a la variable ®? ce qui donne :

yn(m)z—%whm[lm@n GO(+ @) 1.ttt (4. 6)

£—>0"

L’opérateur de Green est obtenu a partir de la matrice carrée D (qui résulte du produit entre la
matrice défaut et la matrice de raccordement).
La matrice de densité spectrale pour un vecteur d’ondes paralléle au nanocontact est alors

donnée par la relation suivante :

Pty (=03 P! Pr3(Q2—02)=20lim(Im [GL (Q2+]e)]} ovvniiniiiiiiii 4.7

Ou I et I’ représentent deux sites atomiques différents, a et 3 les directions cartésiennes, et
P! :la composante a du vecteur déplacement de 1I’atome 1 dans le mode Q..

La densité d’état correspond a la somme de la trace des matrices de densité spectrale, elle peut

s’écrire comme :

NOQ=2pL o Q=2 MMM GEEOHEN oo (4.8)

lo g0+
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IV.1.2. Densités magnoniques

De la méme maniere que le cas des phonons, I’opérateur de Green s’exprime sous la forme :

G(Q+18) = [(Q+IE) = D(Z, I)] ™ ettt (4.9)

La matrice des densités spectrales est alors donnée par la relation suivante :

PEINQ) = S L, Ly S(Q €2, ceetiieieieeieieieee e (4. 10)

Ou p et p’ représentent deux spins différents, o et B deux directions cartésiennes, et Limla
composante o du vecteur amplitude de précession de spin p, pour la branche d’énergie Q.
La densité d’état magnonique correspond a la somme de la trace des matrices des densités

spectrales peut alors s’écrire ainsi :

NQ) =02 (Q) =(1/D T HMIMIGE )]} oo 4.11)

e>0"

V.2 Resultats

IV.2.a. Les phonons : L’évolution des courbes des densités spectrales et des densités d’états
des phonons des différents atomes formant le site irréductible pour les trois types de
nanocontacts étudiés au chapitre II sont représentées sur les figures : (5. 1), (5.2)et(5,3).
Et ce pour trois possibilités : adoucissement, égalité et durcissement des contraintes au niveau

du domaine de nanocontact.
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a) nanocontact engendré par deux lacunes symétrigues
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Fig.4.1 : (a) Courbes des densités spectrales, suivant la direction (ox) (trait plein) et suivant la
direction (oy) (traitillés).
(b) DOS des atomes de la zone nanocontact engendré par deux lacunes
symétriques.

Les résultats : adoucissement, égalité et durcissement sont classés respect par colonnes 1, 2, 3.
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b) nanocontact engendré deux lacunes asymétriques
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Fig.4.2 : (a) Courbes des densités spectrales, suivant la direction (ox) (trait plein) et suivant la
direction (oy) (traitillés).
(b) DOS des atomes de la zone nanocontact engendré par deux lacunes

asymeétriques.
Les résultats en fonction de la variation des constantes de force locales dans le domaine du

nanocontact (adoucissement, homogénéité et durcissement) sont classés respectivement par

colonnes 1, 2 et 3.
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c) nanocontact engendré par plusieurs lacunes
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Fig.4.3 : (a) Courbes des densités spectrales, suivant la direction (ox) (trait plein) et suivant la
direction (oy) (traitillés).
(b) DOS des atomes de la zone nanocontact engendré par plusieurs lacunes

asymétriques.

Les résultats : adoucissement, égalité et durcissement sont classés respect par colonnes 1, 2, 3.
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IV.2.b. Cas des magnons

Les courbes des densités d’états magnoniques pour les trois types de nanocontacts,
¢tudiés au chapitre I, sont représentées sur les figures : fig.4.4, dans le cas de deux lacunes
symétriques, fig.4.5, dans le cas de deux lacunes asymétriques et fig.4.6, dans le cas de

plusieurs lacunes asymétriques. Le rapport J4/J est noté par 7.
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Fig.4.4 : DOS des magnons dans le cas du nanocontact symétriques.
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Fig.4.5 : DOS des magnons dans le cas du nanocontact asymétriques.
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Fig.4.6 : DOS des magnons dans le cas du nanocontact

engendré par plusieurs lacunes asymétriques.
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IV.3. Interprétation des résultats :
a) Cas des phonons
Le calcul numérique est effectué pour trois types configurations géométriques de

nanocontacts, qui sont engendrés par :

1) deux lacunes symétriques ;

2) deux lacunes asymétriques ;

3) quatre lacunes asymétriques.
Pour chaque configuration, nous avons examing trois possibilités du choix de 1’environnement
des constants ¢élastiques dans le domaine propre du nanocontact par rapport a la structure
parfaite. Celles-ci sont respectivement :
(1) 11¢=0.9 et 124=0.65
(1) r;g=1.0 et 14=0.75
(i) rig=1.1 et 14=0.85.
Le but de ce procédé numérique est d’étudier aussi comment la dynamique vibrationnelle
locale répond aux changements locaux de I’environnement ¢élastique dans trois possibilités. Le
premier cas (i) correspond a un adoucissement des constants élastiques dans le domaine du
nanocontact, par rapport au systeme idéal. Le deuxiéme cas (ii) correspond a la situation ou
les constantes ¢lastiques sont homogenes dans 1’ensemble des domaines. En revanche, le
troisieme cas (iil) correspond a un durcissement des constantes. Ces possibilités sont
semblables aux situations ou les changements des constantes élastiques peuvent intervenir a

proximité des marches et des replis dans les surfaces [9].

L’évolution des spectres des densités spectrales des phonons, des différents
emplacements atomiques situés aux sites irréductibles (zone nanocontact) indiqués sur les
figures des guides du chapitre II, suivant les deux directions (0x ) et (0y), exprimés en unités
arbitraires, en fonction de la fréquence normalisée Q dans la zone de Brillouin. Les résultats

des différents sites atomiques sont présentés sur les figures (4.1a), (4.2a) et (4.3a).

Les spectres montrent des pics et des oscillations qui s’étalent sur une plage de fréquence
[0, 2.5], pour I’ensemble des valeurs de kjq4 et kpg. Les trois colonnes correspondent de gauche

a droite respectivement aux cas notés (i), (i) et (iii).

Dans le premier type de nanocontact (engendré par deux lacunes symétriques), les densités

spectrales de 1’atome de nanocontact (le joint), noté (1) sur la structure, ne changent pas
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sensiblement avec les variations des constantes dans le domaine. Ceci peut étre due a sa
position centrale comme contact de masse (qui couple) symétriquement entre les deux
systémes semi infinis du gauche et de droite. Par contre les autres emplacements et les autres

configurations de nanocontacts sont sensibles aux différents changements.

On note une multitude de pics de résonances de formes variées, et d’amplitudes différentes,
leur nombre, leur hauteur et leur largeur dépendent fortement des parameétres du systéme (kq4,
kaq) dans la zone nanocontact pour les trois configurations.

Nous signalons aussi que 1’augmentation de la précision des calculs fera apparaitre d’autres
pics de résonances.

D’aprés les courbes des densités spectrales, les oscillations sont plus importantes suivant la
direction (oy) que suivant I’axe (0x), ceci s’explique par 1’épaisseur réduite de notre modele,
dans les trois géométries de nanocontacts examinées.

L’¢tude d’un grand nombre de ces courbes (en fonction des différents parameétres), ainsi que
I’observation des mouvements des atomes, aux fréquences de résonances, permettraient sans

doute de classer et de caractériser les modes locaux de vibration.

Comme prévu, certains sites atomiques de la méme configuration de nanocontact, ayant le
méme environnement, ont le méme spectre de vibration. Ces résultats sont conformes aux

effets évidents de symétrie dans chacune des trois géométries de nanocontacts considérées.

Nous avons également calculé les densités d’états (DOS) pour les différents sites du
domaine du nanocontact. Les résultats sont présentés sur les figures (4.1b), (4.2b) et (4.3b), et
sont rangés de la méme maniére que ceux des densités spectrales.

Ces figures présentent une richesse en pics plus importante dans le cas de plusieurs lacunes,
cela est justifiable car le nombre d’états localisés est plus important.

Pour une fréquence donnée, les résonances du systeme se déplacent vers les hautes fréquences
avec [’augmentation des constantes de forces (dureté).

D’aprés les courbes des DOS, les densités d’états des sites ayant le méme environnement

atomique sont similaires, comme on pouvait le prévoir.

Tout les sites atomiques, des trois configurations et dans les trois possibilités, présentent une
oscillation collective aux environs de la fréquence Q = 0.5. Cette derniere se déplace vers les

hautes fréquences avec le durcissement des constantes de force.
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On constate sur les courbes que la plupart des spectres de vibration sont essentiellement
suivant la direction (oy), notamment le joint atomique (noté 1), car ce dernier a une grande
libert¢ de mouvement suivant la direction (0y) et ce a cause de la taille finie de la structure et
surtout au niveau du domaine de nanocontact.

Les atomes des coins, dans les trois nanocontacts, ne présentent pas d’autres oscillations a
part celle observée a Q2 = 0.5. Cela explique le confinement de ces sites.

Les atomes alignés avec le joint atomique le long de 1’axe (0x), dans chaque configuration,
présentent des DOS qui diminuent en intensité (hauteur) avec le durcissement des constantes
¢lastiques.

Les atomes notés par (1), dans chaque nanocontact, ont des résonances spécifiques qui
n’existent pas dans les autres sites. Elles se situent pour le premier nanocontact a QQ =1.33,
dans le deuxieme a Q =1.30 et dans le troisiéme a QQ = 1.50.

Les sites atomiques se trouvant sur la chaine du milieu (la chaine centrale) présentent une

grande richesse en pics, car c’est elle qui couple le mouvement des deux autres chaines.

En conclusion, nous avons présent¢ un modele structural pour la dynamique des
nanocontacts atomiques dans des chalnes atomiques déposées sur un substrat en négligeant les
interactions entre le dépdt et le substrat. L’étude de ce dernier met en évidence un certain
nombre de phénomeénes :

1) La diffusion dépend de la forme géométrique du nanocontact. Chaque configuration créée
un certain nombre d’états localisés.

i1) La variation des constantes de forces (d’élasticit¢) modifiée les densités spectrales et les
densités d’états (DOS).

Notre méthode peut également servir pour 1’é¢tude des chalnes granulaires construites d’une

facon analogue a 1’échelle macroscopique classique.

b) Cas des magnons
Les densités d’états magnoniques sont calculées numériquement pour différents sites de spins
de la zone nanocontact, et sont données en unité arbitraire, en fonction de la fréquence
normalisée Q, pour les trois configurations de nanocontacts magnétiques considérées au

chapitre précédent III.
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Nous avons présenté les résultats sur les figures (4.4), (4.5) et (4.6). Le calcul a été fait pour
trois choix de I’échange magnétique dans le domaine propre de nanocontact pour chaque
configuration géométrique par rapport a la structure parfaite.

1) vy=0.9,

2) y=1.0,

3) y=1.1.
(Ou le facteur y=J4/J, est le I’échange magnétique de la zone nanocontact divisé par celui de

la zone parfaite).

Les courbes se rapportant au troisiéme type de nanocontact magnétique (cas de
plusieurs lacunes asymétriques) présentent une richesse en pics (plus importante) que les deux
autres types. Ceci est justifié, car le nombre d’états localisés dans ce dernier cas est plus

grand que les deux premiers.

Comme prévu, pour les spins des emplacements (sites) symétriques, leurs courbes de

DOS sont identiques dans les trois types de configurations de nanocontacts.

Dans le méme type de configuration de nanocontact magnétique, la comparaison entre les
trois courbes indiquées en 1égende pour chaque figure, donne une information capitale sur le
décalage des positions des pics vers les hautes fréquences avec le durcissement de 1’échange
magnétique (lorsque y augmente) d’une facon claire sauf dans le cas du spin jouant le rdle de
joint, on constate une faible sensibilité a la variation dans le deuxieme type de nanocontact, le
pic est localisé aux environs de Q2 =1 pour les trois possibilités. Notons aussi que les hauteurs
des pics est inversement proportionnelle au durcissement.

Cette situation confirme I’importance des états localisés du domaine nanocontact et son

influence sur les spectres de DOS.

A Q = 0, les spins, se trouvant sur la méme chaine avec le spin du joint atomique, ont la
méme valeur de DOS dans les trois configurations de nanocontact (DOS = 0.38 unités).
L’ensemble des spins des coins présentent peu de fluctuations dans les trois configurations, et

ce a cause leur confinement.
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Les deux spins voisins immédiat du spin qui joue le role de joint, dans les trois configurations,
ont un pic de grande largeur dans I'intervalle Qe[3, 7]. Ceci s’explique par 1’excitation des
trois modes simultanément dans cet intervalle de fréquence.

Dans le premier et le second nanocontact, les courbes de DOS des trois spins alignés, (le joint
et ses deux voisins), repasse par zéro a la méme fréquence Q =3 pour une valeur de y =0.9.
Pour le troisieme type de nanocontact la courbe de DOS s’annule a la fréquence Q =2.

Dans le cas du deuxiéme nanocontact, a QQ =3, les spins de la couche centrale présente un
spectre de hauteur maximale. La méme remarque est valable aussi dans le troisiéme

nanocontact pour les spins (de la chaine centrale) pour Q =2.

En conclusion, dans le cas des magnons, nous avons présent¢ des modeles pour
1'étude des spectres de DOS magnoniques des spins du domaine de nanocontact atomique. Ces
derniers sont considérés comme des joints magnétiques entre deux groupes de couches de
spins semi infinies, avec des interactions d’Heisenberg. Les systémes sont soutenus par un
substrat non magnétique, et considérés autrement exemptent des interactions magnétiques.
Nous avons aussi étudié I’influence des intégrales d’échange sur les DOS des spins de la zone
nanocontact. Le but est de connaitre les conséquences d’un adoucissement et d’un

durcissement sur le mouvement de précession des spins et leurs propriétés de symétrie.
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Chapitre V

Dynamique d’une interface pointe AFM - surface

V.1. Introduction
L’un des chalenges de la technologie moderne est de créer des systémes atomiques ou

moléculaires capables de transférer une information a I’échelle du manomeétre. Dans ce
contexte, la science des surfaces joue un role capital puisqu’elle permet aujourd’hui
I’¢laboration de nanostructures a géométrie parfaitement controlée.

Il a ét¢ montré récemment [1] que les surfaces vicinales favorisent la formation de fils
quantiques et des nanocouches confinées entre deux marches. Outre leur capacité a générer
des nanostructures, les surfaces offrent également la possibilité de travailler avec ces dernicres
en utilisant les propriétés des sondes locales comme le STM ou I’AFM [2]. Ces sondes
peuvent jouer le role d’outils nanoscopiques permettant d’une part d’agir mécaniquement sur
les structures adsorbées et d’autre part d’exciter sélectivement une molécule ou un atome en
introduisant des transitions électroniques et/ou vibrationnelles [3].

L’utilisation de la microscopie pour réaliser une cartographie nécessite le dépdt de la pointe
sur la surface du matériau. La résolution dépend de la nature et de la taille de cette pointe.
Dans la pratique, cela peut entrainer une dégradation, par conséquent des modifications dans
les propriétés physiques de la structure imagée. Cela est dii aux faits que, les instruments n'ont
pas encore forcément atteint la précision requise pour les travaux a 1'échelle nanométrique ; on
peut citer, par exemple, les difficultés rencontrées dans la mesure de la force des liaisons au
sein des molécules [4].

L’avénement des différents types de microscopies, a ouvert un champ considérable
pour I’étude des propriétés physiques de plusieurs matériaux (optique, électronique,
magnétique et autres) avec déja un ensemble trés important d’applications industrielles.
Parallélement se sont développées des technologies permettant de fagonner, par modulation
de la composition ou par usinage a 1’échelle nanométrique, des systeémes de matériaux et, de
la, d’inventer des dispositifs qui sont la clef du futur en microélectronique et en informatique.

Une question de premiere importance concerne la capacité des nanoobjets a transférer
une information. De facon générale, cette information est véhiculée par les excitations

collectives de la nanostructure.
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La diffusion et le transport thermique et magnétique dans des systémes simples, de basses
dimensions en présence de nanostructures implantées, ont fait ’objet de travaux de plusieurs
auteurs [5-9]. L’excitation des positions relatives des atomes d’une surface par la sonde d’un
AFM et la diffusion des ondes élastiques via D’interface doivent étre décrites par le
formalisme de la matrice de transfert de Landauer-Buttiker [10-12].

Dans ce travail, Nous nous sommes intéressés a la diffusion d’ondes élastiques via la
zone de contact entre la pointe d’un AFM et une surface d’un matériau. La dynamique de
I’interface ainsi formée est décrite par mouvement des deux guides d’ondes parfaits qui se
situent de part et d’autre du domaine de jonction. Le mouvement de la pointe est assimilé a
celui d’une chaine d’atomes. La dynamique vibrationnelle et la diffusion d’ondes élastiques
en présence de ce type de nanocontact (interface) sont déterminées en se basant sur la
méthode de raccordement [13-16]. Les effets induits par ce type de nanocontact sont discutés.
Nous donnerons aussi les courbes de transmission de réflexion des phonons via I’interface
pour les différentes possibilités de la position de I’atome de la pointe. La premiere est lorsque
I’atome de la chaine est au-dessus d’un atome de la surface, la deuxiéme est lorsque 1’atome
de la pointe est entre deux atomes (successifs) dans la méme direction et la troisiéme
correspond au cas ou I’atome de la chaine est déposé au centre de quatre atomes de la surface.
Durant sa propagation, une onde ¢lastique induit une cohérence entre les vibrations ainsi que
les déplacements atomiques de la pointe AFM et ceux de la surface. Cette cohérence peut
modifier localement la dynamique de I’interface a travers un couplage entre les deux états de
vibrations de deux sous systeémes. Ce qui entraine la modification des propriétés de transport

vibrationnel et les modes localisés intrinseques.

V.2. Définition d’un AFM
L’origine de la microscopie a force atomique remonte sans doute a I’invention du

profilometre a stylet par Schmaltz en 1929. Cet appareil permettait de suivre le mouvement
d’une pointe qui parcoure une surface a 1’aide d’un levier optique. Les déplacements de la

pointe étaient enregistrés directement sur du papier photographique.

Pour améliorer cette technique, Becker introduisait en 1950 I’idée de faire osciller le stylet au

contact de la surface de maniére a réduire les forces latérales.

En 1982, des chercheurs du laboratoire IBM de Ziirich perfectionnent le principe du
Topographiner en controlant les vibrations qui limitaient jusque-la la résolution de
I’instrument. Sur ces bases, le Microscope a Force Atomique est développé au milieu des

années 80 par Gerd Binning, Calvin Quate et Christopher Gerber. Cette fois-ci il n’y a plus de
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courant tunnel mais seulement une pointe extrémement fine a I’extrémité d’un levier. Quand
la pointe entre en contact avec une surface, le levier est défléchit selon la loi de Hooke. La
détection de cette déflexion s’effectuait initialement a I’aide d’une pointe STM, mais
rapidement, la technique du levier optique de Schmalz fut reprise en y adjoignant I’usage
d’une photodiode.

Doté d'une pointe a extrémité métallique environ de 10 nanometres de rayon placée
sur un levier flexible, ' AFM enregistre les interactions entre les atomes de la pointe et ceux
de la surface a analyser. Il se produit soit une attraction, appelée force de Van der Waals, soit
une répulsion (a trés faible distance). Ces forces provoquent des déplacements de la pointe,
entrainant des déviations du levier.

La pointe de I’AFM est tel un doigt nanométrique qui nous permet de sentir la maticre a
I’échelle des molécules individuelles et parfois des atomes. Cette interface est mécanique, ce
qui lui confére un aspect relativement intuitif pour aborder le monde nanométrique [17].

Les pointes peuvent avoir différentes tailles et géométries, chacune ayant ses propres
caractéristiques vis-a-vis du contact avec 1’échantillon et de I’image qui en résulte.

Le levier possede une constante de raideur que ’on choisit en fonction de 1’échantillon. Une
constante de raideur basse (< IN/m) permet par exemple d’exercer des forces moins

importantes et donc d’éviter de détruire un échantillon fragile.

Il existe en fait trois modes d'utilisation de I'AFM : le mode contact, le mode non contact, et
enfin le mode contact intermittent.

1) Le mode contact : consiste a utiliser les forces répulsives : la pointe appuie sur la
surface, elle est donc repoussée du fait du principe de Pauli, et le levier est dévié. La
rétroaction s'effectue sur la mesure de la direction de la déviation.

2) Le mode contact intermittent : de loin le plus utilisé, consiste a faire vibrer le
levier a sa fréquence propre de résonance (typiquement de 1'ordre de la centaine de kHz), avec
une certaine amplitude. Quand la pointe interagit avec la surface (essentiellement de fagon
répulsive), I'amplitude décroit (parce que la fréquence de résonance change). La rétroaction se
fait alors sur I'amplitude d'oscillation du levier [18-21].

3) Le mode non contact : utilise les forces attractives. Difficile a gérer, il est trés peu
utilisé en pratique, parce que ces forces sont faibles, et nécessitent un environnement a faible
bruit. Par ailleurs, la couche d'adsorbats (toute surface a l'air ambiant est recouverte d'une
couche de l'ordre du nm d'épaisseur d'eau et de divers polluants) vient largement affecter les

mesures - le vide est plus que conseillé pour obtenir une résolution suffisante en pratique. La
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rétroaction s'effectue soit sur la déviation, mais bien évidemment il s'agit d'une déviation du
levier qui va dans l'autre sens que dans le cas du mode contact, soit sur l'amplitude des
oscillations.

Il reste toutefois des contraintes. La profondeur de champ est limitée par le déplacement du
tube du scanner, ainsi que par la taille de la pointe (la pointe ne peut pas accéder a des trous
plus petits qu’elle). De ce fait, ’AFM est réservée a I’'imagerie d’échantillons relativement
plats. Par ailleurs, Les échantillons doivent étre suffisamment solides pour résister au contact

de la pointe.

V.3. Structure (géométrie) du nanocontact
Le domaine du nanocontact est décrit comme une interface entre deux sous structures

parfaites. Il est engendré par le contact pointe d’'un AFM - surface plane d’un matériau. La

pointe est modélisée par une chaine atomique.

Figure (5.1) : Représentation schématique d’une interface pointe AFM- surface.

Pourtant, méme dans ce cas, il reste que la hauteur mesurée par I’AFM refléte aussi bien la
topographie que le changement d’interaction entre la pointe et 1’échantillon. De ce point de
vue, il peut subsister, pour des objets qui interagissent avec la pointe différemment du reste de

la surface, de 1égeres différences entre les hauteurs apparentes et les hauteurs réelles.

V.4. Propriétés vibrationnelles
En se basant sur la méthode de raccordement, décrite dans cette thése, nous abordons

la diffusion d’ondes ¢€lastiques via I’interface (traitée comme un nanocontact). L'objectif est
d’¢lucider les mécanismes de transport de phonons et de connaitre I’influence de la position

de la pointe sur la dynamique et les propriétés vibrationnelles.
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V.4. a) Dynamique des deux systémes loin du domaine nanocontact

En utilisant 1’équation (1. 5), nous établissons facilement les équations de mouvement
des atomes des deux sous-systeémes parfaits utilisés pour la modélisation.
Nous limitons notre étude aux interactions entre premiers et seconds voisins. Nous obtenons
alors les matrices dynamiques Dy; et D,,, correspondant respectivement aux guides d’ondes

parfaits de la surface et chaine atomique, comme le montre le systéme d’équations suivant :

[QPI-Dyi(Z1,22,K0 ) JU)0) e, (5. 1a)

[OPI-DuasZ KD TU)0) .o (5. 1b)

Ou : Dy; est la matrice dynamique de la surface plane, Dy, est la matrice dynamique de la

2
chaine atomique parfaite, et |u> est le vecteur propre. Q) = Hll(—m Est la fréquence normalisée.

1

z; : est le facteur de phase suivant la direction (x), z,=e¢"™, le facteur de phase suivant (oy) est
noté¢ z,=e"™ ou @y=aqy, et k | et k, sont respectivement les constantes de forces entre

premiers et seconds voisins de la premiére structure. k’; est la constante de force de la chaine

atomique.

La résolution du probléme aux valeurs propres issue de 1’équation (5. 1), donne les différents
modes d’énergies ), des deux structures parfaites. On obtient les relations de dispersion

représentées sur la figure (5.2) pour les différents modes propres, pour une valeur de

kz/k1:0.5.
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151

0.5F

Figure (5.2) : Courbes de dispersion de :

(a) une surface plane (b) une chaine linéaire.

V.4. b) Etude de la diffusion via I’interface
Nous voulons savoir comment une interface, formée de la jonction entre deux sous
systémes, diffuse-t-elle les ondes ¢élastiques ?
Nous suivons une procédure identique a celle utiliser dans les chapitres précédents.
Nous analyserons trois possibilités de la position de la pointe sur la surface :
(1) ’atome du la pointe est placé au-dessus d’un atome de la surface,
(2) ’atome du la pointe est positionné entre deux atomes successifs de la surface,

(3) I’atome du la pointe est positionné au centre de quatre atomes de la surface.

Les géométries des nanocontacts qui résultent de la jonction des sous structures, I’allure des
coefficients de réflexion et de transmission des phonons dans les trois possibilités de
placement de la pointe est donnée sur les figures ci-aprés. De plus, pour la méme
configuration géométrique de la position de la pointe, nous avons examiné trois possibilités de
I’environnement, a savoir : adoucissement, homogénéité et durcissement des constantes
¢lastiques entre les deux sous-systémes parfaits.

Nous traitons tout d’abord le cas ou les masses des deux sous systémes qui se situent
de part et d’autre de I’interface sont proches (m’~m), puis a la fin nous relevons 1’influence

des masses lorsque ces dernicres sont totalement différentes.
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V.4.b.1. La pointe est au dessus d’un atome de la surface

Fig.5.3a : L’atome de la pointe est au-dessus d’un atome du plan.

a. Matrice dynamique du systéme
La matrice dynamique D du systéme est obtenue en écrivant les équations du mouvement des
atomes de la zone de jonction plus celles des atomes de raccordement de la surface (dans les

quatre directions) et celle de 1’atome de la chaine (D est rectangulaire de taille (27x36)).
Atome (0,0,2) : {[m’oaz—k'z]UZ(002)—|r[k'1 JU.(001)Hk', JU.(003)=0
Atome (0,0,1)
{[m'(;32—1<'2 JUL(001)+K",/2]Ux(100)4HK',/2]U~(100)—k’,/2]U.(100)+[K',/2]U.(100)=0
{[m'mz—k'z]Uy(001)+[k'2/ 2]U,(010)+K%/2]U(010)—k"/2]U.(010)+K',/2]U.(010)=0
{[m'coz—2k'1 —2K', JU001)+K', JU002)+[K', JU000)+Kk"/2]U.(100)-+Kk’,/2]U(100)+[k'./2]U.(010)

+K',/2]U.(010)—K%/2]U«(100)+K',/2]U(100)-k',/2]U,(010)+[k'./2]U,(010)=0
Atome (0,0,0)

{[me>~2k, —2k,JUL(000)+k, +k,]U(100)Hk, +k,]U.(100)+{k,]U.(010)-+[k,]U(010)=0
{[me*~2k, —2k,JU,(000)+k, +k,]U,(010)+k, +k,]U,(010)+{k,]U,(100)+[k,]U,(100)=0
{[me*—k,]U.(000)+k, JU.(001)=0
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Atome (1,0,0)
{m?-2k, —5k,/2]U(100)+[k, +k,]U~(200)+[k, JUx(000)+{k,]U~(010)-+{k,]U~(010)
+k,/2]Ux(001)—[k,/2]U.(001)+k,/2]U.(100)=0

{m>—2k,]U,(100)+[k, +k,]U(010)+k, +k,]U,(010)+{k,]U,(020)=0
{me>—k,/2]U.(100)+[k,/2]U.(001)k,/2]U«(001)+[k,/2]Ux(100)=0
Atome (-1,0,0)
{mw2—2k1 —5Kk,/2]U(100)+[k, +k,]Ux(200)+k, JU(000)-+{k,]U~(010)+{k,]U(010)
{ +[k,/2]Ux(001)+{k,/2]U(001)—{k,/2]U.(100)=0
{mm2—2k2]Uy(iOO)+[k1 +k,]U,(010)+k, +k,]U,(010)+[k,]U,(020)=0
{me—k,/2]U.(100)+{k,/2]U.(001)+{k,/2]U.(001)[k./2]U.(100)=0
Atome (2,0,0)
{{me2—2k, —2k,]U«(200)+[k, +k,]U~(300)-+{k, +k,]Ux(100)+[k,]U~(010)+[k,]U~(010)=0
{m?—2k,]U,(200)+[k, +k,]U,(010)+K, +k,]U,(010)+{k,]U,(100)-+{k,]U,(300)=0
Atome (-2,0,0)
{[mmZ—zkl —2k,]Ux(200)+{k, +k>]Ux(300)+Hk, +k>]Ux(100)+[k,]U(010)+[k,]U(010)=0
{[mm2—2k2]Uy(§OO)+[k1 +k,]U,(010)+k, +k,]U,(010)+k,]U,(100)+[k,]U,(300)=0
Atome (0,1,0)
{{me2—2k,]UL(010)+[k, +k,]U+(100)+{k, +k,]Ux(100)+[k,]Ux(020)=0
{{me2—2k, —5k,/2]U,(010)+[k, +k,]U(020)+{k, JU,(000)+{k,]U,(100)+{k,]U,(100)
{ +[k,/2]U,(001)—{k,/2]U.(001)+{k,/2]U.(010)=0
{me>—k,/2]U.(010)+[k'/2]U.(001)-{k',/2]U,(001)+[k',/2]U,(010)=0
Atome (0,-1,0)
{;m@Z—zkz]Ux(oionl +k,JU(100)Hk, +k,]U(100)+Hk,]U~(020)=0
{[m@Z—zkl —5k,/2]U,(010)+[k, +k,]U,(020)+[k, JU,(000)+k,]U,(100)+[k,]U,(100)
{ +[k,/2]U(001)+{k,/2]U.(001)-k,/2]U.(010)=0
{me—k,/2]U.(010)+K/2]U.(00 114k’ /2]U,(001)—{K%/2]U,(010)=0
Atome (0,2,0)

[me*—2k,]U(020)+[k, +k,JU(100)+{k, +k,]U.(100)+{k,]Ux(030)+{k,]Ux(010)=0
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{me>—2k, —2k,]U,(020)+[k, +k,]U,(030)+{k, +k,]U,(010)+k,]U,(100)-+{k,]U,(100)=0

Atome (0,-2,0)

{m(oz—Zkz]Ux(OEOH[kl +k,]Ux(100)-+k, +k>]U~(100)-+{k,U+(030)+k,]U+(010)=0

{[mmZ—zkl —2K,]U,(020)-+k, +k,]U,(030)+k, +k,]U,(010)+[k,]U,(100)+[k,]U,(100)=0

Le produit de la matrice D obtenue avec la matrice de raccordement du systéme R donne une

matrice carrée S(27®27). Qui donne les états vibrationnels de I’interface. Ils sont déterminés

par la relation de compatibilité :

AEt([SQTR2TYIE0 e (5.2)
) - 1 [T T
Cl R K/k=09 Zz k=10
0.7 0.7
0.6 0.6
0.5 0.5
0.4 0.4
0.3 0.3 1
0.2 0.2
0.1 | 0.1 /
f 0.2 6.4 6.6 6.8 1 i.2 i.4 1.6 i.8 2 0 0.2 6.4 6.6 08 1 1.2 i.4 16 18 2
Q
R
oof v ST
0.8f ki’ /ki=1.1
0.7
0.6
0.5
0.4
0.3]
0.2 y
0.1 /\

0 02 04 06 08 1 12 14 1618 2

Q

Fig.5.3b : Coefficients de transmission et de réflexion
en fonction de Q2 dans la premiére interface
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Chapitre V Diffusion via une interface

V.4.b.2. La pointe est entre deux atomes successifs

Fig.5.4a : Interface 2 : I’atome de la chaine est placé entre deux atomes successifs du plan.

a. Matrice dynamique du systéme
La matrice est obtenue en écrivant les équations du mouvement des atomes de la zone de
jonction plus celles des atomes de raccordement de la surface (dans la direction ox) et celle de
I’atome de la chaine, on obtient une matrice rectangulaire D(14x19) (appelée matrice
dynamique du systéme en présence de 1’interface).
Atome (1,0,0) :
[mw?-2.k, —2.r—k/5]U~(100)+k, +r.cos(p)]U.(20)+k, +r.cos((p)]Ux(iOO)+[k/ 51U.(000)
+[r.i.sin((p)]Uy(2O)—[r.i.sin((p)]Uy(iOO)+[2.k/S]UZ(OOO)—[Z.k/S]UZ(lOO):O

[mo*-2.k, —2.r+2.k1.cos((p)]Uy(100)+[r.cos((p)]Uy(20)+[r.cos((p)]Uy(iOO)

+[r.i.5in(@)]Ux(20)[r.i:sin(@)]U+(100)=0
{me>—4.k/51U.(100)+{4k/5]U.(000)+{2k/5]U(000)—[2k/5]U(100)=0

Atome (-1,0,0) :

[mw>—2.k, —2.1-k/5]U(100)+[k, +1.cos(()]JU~(20)+{k, +1.cos(®)]U~(100)-+[k/5]U(000)
r.i.sin()]U,(20)+[r.isin(@)]U,(100)—2.k/5]U.(000)+[2.k/5]U.(100)=0

[me?—2.k, —2.1+2.k,.cos(¢)]U,(100)+[r.cos(¢)]U(20)+r.cos(¢)]U,(100)

—[r.i.sin((p)]Ux(§0)+[r.i.sin((p)]Ux(100):0
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{me—4 k/5]U.(100)+[4k/5]U.(000)—[2k/5]U~(000)+{2k/5]U~(100)=0
Atome (0,0,0) :
{me>=2.k/5]U.(000)+{k/5]U.(100)-+[k/5]U~(100)+{2k/5]U.(100)-[2k/5]U.(100)=0
{m®*~0]U,(000)=0

[me>—k, —8.k/51U.(100)+[k, JU.(00)+[4k/5]U.(100)+[4k/5]U.(100)

—[2k/5]U.(100)+{2k/5]U(100)=0

Atome (A) :

{me>—2.k JU(A)+[ki JU.(000)+k;]U.(B)=0
Atome (2,0,0) :

[m?—2.k, —2.rJUx(200)+{k, +1.cos(9)|Ux(300)+k, +1.cos(¢)]Ux(100)
{ —[r.isin(@)]U(100)+r.isin(9)]U(300)=0

[ma?—2.k, —2.r+2k, cos(¢)]U,(200)+r.cos(¢)]U,(300)+r.cos(¢)]U,(100)
{ —[r.isin(¢)JUx(100)+r.isin(()]Ux(300)=0
Atome (-2,0,0) :
[me?—2.k, —2.rJU(200)+k, +r.cos(9)JU~(300)-+k, +r.cos(¢)]U~(100)

Hr.isin(¢)]U,(100)r.isin(¢)]U,(300)=0

[me?—2.k, —2.r+2k,.cos(9)]U,(200)+[r.cos(¢)JU,(300)+r.cos(¢) JU,(100)

Hr.isin(9)]Ux(100)[r.isin(¢)]U~(300)=0

Le produit de la matrice D obtenue avec la matrice de raccordement du systéeme R donne une
matrice carrée S(14®14). Les états vibrationnels induits par I’existence de la nanostructure
sont déterminés par la relation de compatibilité.

Les courbes des coefficients de transmission et de réflexion via ’interface 2 dans le cas

considéré sont représentées sur la figure suivante :
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Fig.5.4b : Coefficients de transmission et de réflexion en fonction Q.

Pour la deuxieme configuration d’interface.
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V.4.b.3. La pointe est au centre de quatre atomes

atome C

atome B

atome A

Fig.5.5a : Interface 3 : I’atome de la chaine est placé au centre de quatre atomes du plan.

a. Matrice dynamique du systéme
La matrice est obtenue en écrivant les équations du mouvement des atomes de la zone de
jonction plus celles des atomes de raccordement de la surface (dans la direction ox) et celle de
I’atome de la chalne, on obtient une matrice rectangulaire D(24x33) (appelée matrice

dynamique du systéme perturbé).

Atome (B) : {mw?—2.k1U.(B)+[k]U.(4)+[k]U.(C) =0
Atome (A) :

[mo?—ks]U«(A)+[k>/4]U(110)+[k>/4]U(100)+[k>/4]U~(010)+[k>/4]U.(000)
+[k,/47U,(110)—[k»/4]U,(100)+[k>/4]U,(000)—[k>/2]U,(010)+

[Tzk'z]Uz(l 10)+[T2k'2]Uz(100)—[Tzk'z]Uz(O10)—[Tzk'z]Uz(000)=0

[~k ]Uy(A)+k>/4]U(110)+[ks/4]U(100)+k>/4]U,(010)+[k>/4]U(000)
+[k>/4]U+(110)[k»/4]U«(100)+[k>/4]U~(000)—[k3/2]U(010)+

[T2k2]Uz(1 10)—[721«2]&(1 00)+[Tzkv2]Uz(o10)—[721«2]&(000):0
[mo?—ki—2ks]U(A)+[ki]U(B)+[ks/2]U.(110)+[ks/2]U.(100)+[ks/2]U.(010)+[k»/2]U.(000)
2 K,]0.(1 10)+[Tzk'2]Ux(100)—[—21«2]Ux(010)—[721«2]&(000)

+[‘/T§41<'Z]Uy( 1 1o)—[@kz]Uy(100)+[J7fk'z]Uy(010)—[%@]&(000):0
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Atome (0,0,0) :

—igp

[mo2-2k,—2k,—k,/4]U. (ooo )+[1+kze 1U.(100 )+[1+kzeiup]Ux(fOO)+[k2/2]Ux(110 )+[k./2]U (110 )+

10

[k'2/4]Ux(A)+[kze U ,(100 )— [ W]U (100 )+[k,/2]U (110 )—[k,/2]U (110 )+[k /41U y(A)~[k3/4]U,(000 )

[%kvz]u 7(A)+[%k-2]U7(000 )=0

7iw]Uy(iOO)+[k2/2]Uy(l 10)+[k,/2]U,(110)+[k, JU,(010)

2 i k,e™ k,e
[mw?-2k, -2k, k/4+kle *1Uy (000)+[ > 1U(100)+[: >

[l /41U, (A)+ 2 ]Ux(100)+[k2/2]Ux(110)—[k2/2]Ux(110)+[k'2/4]UX(A)—[k*2/4]Ux(OOO)

—[%k‘Z]UZ(A)+[gk'2]UZ(OOO):0

[mo2-k;/2]U (000 )+[ks/2]U (A)- [f NiKoy, (A)+[‘r NZK511 (000 )

20, (a)+ Y240, 000 )=0

Atome (0,1,0) :

k

[mw2-2k,—2k,—k,/4]U. (010 )+[1+ ]Ux(i10)+[kz/2]Ux(100 Y+[k2/2]U (100 )+

U

]U (110 )+[1+

[k-z/4]Ux(A)+[ 2

y(110)+[k /21U ,(100 )=[k /27U (100 )=k /41U ,(A)+[k>/4]1U (010 )
—[%ké]UL(A)ﬂ%ké]Ul(ow )=0

[me>—2k, —2k,—k; /4+ke] y(010)+[ ]Uy(110)+[ ,(110)+{k»/2]U ,(100)+[k,/2]U,,(100)+[k, JU (000

<

[ks/4]U(A)- [ —[k,/2]U, (100)+[k /2]U.(100)—[k/4]U(A)+[k>/4]U.(010)

[Ik JU.(A)- [Ik 1U.(010)=0

[mo2—k,/2]U.(010 )+[ks/2]U .(A)— [‘F NeKoqy, (A)+[*sz U.(010)

‘rk ]Uy(A)+[‘r NY=2210,(010 )=0

Atome (2,0) :

[mo?-2.k, —2.k,]U.(20)+[k, +k2—2.e"*°]Ux(30)+[kl +%.e"m]Ux(100)+[k2 /21U (31)+[k,/2]U~(110)

+[k»/2]U,(31)—[k, /2]U,(1 10)—[kz—z.e"“’]Uy(30)+[1;—2.e"‘°]Uy(100):0

[me’—2.k, —2.k, +2.k,e*]U,(20)+[k, JU,(21)+[k,/2]U,(31)+[k. /2]Uy(110)+[

]U (100)+[ ]U (30)

—ip —ip

+[k2/2]Ux(31)—[k2/2]Ux(110)+[k2; 1U(100)] Z 1U.(30)=0

Atome (2,1) :

kz

[mw2—2.k, —2.k,JU(21)+[k, +~2.e*]U.(31)+[k, +k2 €U (110)+[k,/2]U(30)+[k./2]U~(100)

—[k2/2]Uy(3O)+[k2/2]Uy(100)+[k2—2.e‘*°]Uy(3l )—[%.e“"]Uy(l 10)=0
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koe* kze

[me-2k =2k +2.67U 2D +{k JU20)4{k/ 2U,(30)+k:/ 21U (10045

JU(110)+]

1U,(31)

kze kze

—k./2Ux(30)+[k./2]U~(100)—

JUL(110)+]

1U.(31)=0

Atome (1,0,0)

~ip ~ip
[mw2-2k, —2k,—k,/4]U (100 )+[ 1+ kz; 1U (000 )+[ 1+ kz; JU (20 )+[k,/2]U (010 )+[k,/2]U (21 )+

[k'2/4]Ux(A)+[k2§7 4(20)+[k>/2]U (21 )=[k./2]U (010 )—[k>/4]U ,(A)+[k3/4]U,(100 )

+[%k‘z]Uz(A)—[%ka]Uz(loo )=0

[me?—2k, 2k, —Ks /4+k, ¢ ]U,(100)+[ 27] 0y ]U (000)+[k,/2]U(010)+{k,/2]U,(21)+[k,JU(110)

[k'2/4]Uy(A)+[k2§7 - Zew]u (20)+[k, /2]U (21)—[k,/2]U(010)—[k:/4]U «(A)+[k: /4]U «(100)

[‘Fk U, (A)+[Ik 1U.(100)=0

[mo2—k,/2]U.(100 )+[k>/2]U., (A)+[f NZK U (A)- [‘F V2K U (100 )

2Ky Ay Y20 100 )=0

Atome (1,1,0)

U1 )+[1+kzew]U (010 )+[k,/2]7U (000 )+[k,/2]U «(20 )+

2
4010 )+[k /27U (000 )—[k,/2TU +(20 )+[k»/4]U y(A)—[k>/4]1U (110 )

[mo>-2k, 2k —k,/4]U, (110 )+[1+k
[/ 47U (A )+[K2

+[%ké]U7(A)—[§kvz]U,(no )=0

[maw?—2k, -2k, —k; /4+k e‘”]Uy(110)+

y(21)+

v(010)+[k,/2]U4(20)+[k,/2]U,(000)+[k,JU,(100)
+[ky/4]U y(A)+

]U (20)+[k,/2]U «(000)+[k»/4]U «(A)—[k>/4]U~(110)
[%ké]UZ(A)—[éké]Uz(l10):0

[mw2-k;/2]U.(110 )+[k§/2]U,(A)+[@]UX(A)—[@]UX(110 )

[f N2k Ay [‘Fk U,(110 )=0

Atome (-1,0)

[mm2—2.k1—2.kz]Ux(iO)+[kl+k2—2.e’“°]Ux(000)+[ +k2—2e *]U«(20)+[k,/2]U(21)+[k,/2]U(010)

—[kz/2]Uy(§1)+[kz/2]Uy(01o)—[%.e*w]uy(000)+[k2—2.e*<°]uy(§0)=0

—i

[mm2—2.k,—2.k2+2.k,e"“’]Uy(iO)+[k,]Uy(il)+[k2/2]Uy(§1)+[k2/2]Uy(010)+[k ]Uy(010)+[ ]U (20)

K. /2]U+(010)—[k, /2]U- @2 [kzz_m]UXéO):o
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Atome (-1,1)

k,
2

[me?—2.k, —2.k,]JU (1) +[k, +-=2.6"TU(010)+[k, +%.eiw]Ux(§1)+[kz /2]U(20)+[k,/2]U(000)

+[k»/2]U,(20)[k, /2]Uy(000)+[%.ei“’]Uy(010)—[%.6“"]Uy(§1)=0

[mm2—2.kl—2.k2+2.kle‘“‘]Uy(il)+[k,]Uy(iO)+[k2/2]Uy(§0)+[kz/2]Uy(000)+[k2;(P]Uy(0l0)+[k226w]Uy(§l)

k,e*
2

k,e*
2

HK,/2]U+(20){k,/2]Ux(000){~=—]Ux(21 )+

1U.(010)=0

En multipliant la matrice D par la matrice de raccordement R, permet d’avoir une matrice
carrée qui donne acces aux coefficients de transmission et de réflexion via I’interface. Ils sont

représentés sur la figure suivante :

.................. :."“ :
= R 0.9
o2 | ., H H t 0.8
os | o
o i 0.6
s | P 05
o | 0.4
o 0.3
02 | B
01 | .
( 02 04 06 08 1 12 14 16 18 0 n 02 04 06 08 1 12 14 16 18 »
Q

1 ————

0.9 R

o8

o7 K/k=1.1

0.6

0.5

0.4

0.3

0.2

0.1 '

0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2

Fig.5.5b : Coefficients de transmission et de réflexion de I’interface 3, en fonction de Q.
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Chapitre V Diffusion via une interface

V.4.c. Conductance des phonons

1) Nous représentons, sur la figure (5.6), les courbes de conductance pour les trois
configurations de nanocontacts (les trois interfaces) et pour les trois possibilités des
constantes ¢€lastiques des deux sous-systemes formant I’interface. Nous avons représenté

¢galement celles des deux systémes parfaits.

chaine parf

2 —— plan parf

‘ —— interface 1
—— interface 2

‘ — interface 3

15+

‘.
i 5
[N} P R

L

25 3

— interface 2

2 — interface 1

chaine parf

—— plan parfait

— interface 3
15 1
25 3
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chaine parf
2 —— plan parf

— interface 1
— interface 2
—— interface 3

05 -

25 3

Cas (c)
Fig.5.6 : Conductance des phonons via les trois formes d’interface.
(a) : cas d’un adoucissement des constantes ¢lastiques,
(b) : cas ou les constantes €lastiques sont identiques,

(c) : cas d’un durcissement des constantes ¢lastiques.

2) Dans la pratique les atomes de la pointe sont de nature différente que ceux de la
surface, nous donnons les courbes de conductances pour les trois possibilités de placement de
la pointe en tenons compte des différences dans les masses des deux sous systémes formant le

nanocontact et ce en fonction du coefficient € = m’/m.

= £=0.5
= &=1.0

0.9 n (a) vees g=20 H
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Fig.5.7 : Conductance des phonons en fonction de la fréquence normalisée
en tenant compte des différences des masses entre les deux sous systémes.
(a) premier type d’interface,
(b) deuxiéme type d’interface,

(c) troisieme type d’interface.
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Discussion des résultats

Dans ce chapitre, nous avons présenté quelques résultats de diffusion d’une onde
incidente se propageant selon un mode propre i (soit |z(i)|=1), depuis la pointe d’'un AFM
(assimilée dans ce travail a une chaine d’atomes) vers une surface d’un matériau (structure
plane) par I’intermédiaire d’une interface. La zone de jonction entre les deux sous groupes de

structures peut €tre décrite comme un nanocontact atomique.

Sur les figures (5.2a, 5.2b), nous avons tracé les courbes de dispersion, des deux systemes
parfaits utilisés pour la modélisation du nanocontact, dans la premicre zone de Brillouin.

Pour la surface (fig.5.2a), les deux modes sont acoustiques (tendent vers zéro, lorsque @y tend
vers z€ro). Leurs intervalles de propagation sont respectivement :

Mode 1: Qe [0, Onax=1.45],

Mode 2 : Qe [0, Qx=2.40], (la numérotation des modes se fait du bas en haut).

Pour la chaine son mode se propage dans I’intervalle de fréquence [0, Qma=2].

Le calcul numérique peut €tre fait pour une large variété de valeurs des différents
parameétres des deux sous systeémes, et pour les différentes possibilités de placement de la
pointe (d’un AFM) sur la surface.

Dans le domaine de jonction, on distingue trois possibilités de placement de 1’atome de la
pointe pour le balayage de la surface.

Dans la premiere configuration géométrique de I’interface schématisée sur la figure (5.3a), la
pointe atomique est placé au dessus d’un atome de la surface, dans la deuxiéme figure (5.4a),
I’interface est produite par une position de la chaine entre deux atomes successifs dans le plan
atomique et en dernier le nanocontact de la figure (5.5a), la pointe est posée au centre de

quatre atomes.

Sur les figures (5.3b), (5.4b) et (5.5b) nous avons représenté les courbes de transmission et de
réflexion des ondes ¢lastiques se propageant de la pointe vers la surface, en fonction de la

fréquence normalisée Q. Les deux coefficients sont indiqués sur chaque figure.

Pour chaque position probable de 1’atome de la pointe, nous avons analysé trois possibilités
différentes en ce qui concerne les constantes €lastiques interatomiques des deux sous groupes

de structures engendrant le nanocontact (la zone d’interface).
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(7) lorsque les constantes de force de la chaine sont inférieures a celles de la surface.
(ii) lorsque les constantes de force sont homogeénes dans les deux sous-systemes.

(iii) lorsque les constantes de force de la chaine sont supérieures a celles de la surface.

Il y a des caractéristiques générales qui sont communes aux trois configurations et un certain
comportement spécifique de chaque nanocontact. Ceci illustre comment la géométrie de
I’interface influence-t-elle la propagation des ondes ¢lastiques.

Parmi les propriétés communes des courbes des trois possibilités de placement de la pointe,
on cite la somme des deux coefficients de transmission et de réflexion qui est égale a ’unité
(T+R=1). D’ailleurs, cette propriété a ¢t¢ utilisée comme test pour nos calculs numériques.
Nous constatons aussi que le coefficient de transmission (T) commence dans tout les cas par

une valeur nulle. Cette caractéristique est commune pour les trois configurations d’interface.

Mais il existe des différences de taille entre les trois interfaces qu’on va énumérer :

a) Dans le premier emplacement :
Sur la figure (5.3b), pour les trois possibilités des constantes élastiques, la transmission
présente un pic important aux environs de QQ = 0.56 pour le cas (7). Sa position se déplace
vers la droite avec le durcissement des valeurs des constantes de force, il se situe a Q = 0.59
pour le cas (ii) et a Q = 0.62 pour le cas (iii). La hauteur du pic a le méme comportement

(augmente) que la position en fonction de durcissement.

Le pic observé indique la présence d’un état discret a cette fréquence. Ce dernier est identifié
comme une résonance de type Fano due a une interaction entre les états localisés du domaine

de I’interface et les modes propageants des deux sous systémes parfaits.

Les résonances de Fano sont habituellement évoquées pour décrire l'interférence entre un
mode transmis de propagation et un mode localis¢, que lui-méme assortit les états évanescents
du guide d'ondes. Il est par conséquent évident que les modes évanescents soient nécessaires
pour une description compléte de la dynamique globale et des amplitudes de dispersion dans

un systéme, bien qu'ils ne contribuent pas au transport d'énergie.
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Apres avoir atteint son maximum, le coefficient T repasse par zéro dans un intervalle de
fréquence qui se déplace vers les hautes fréquences avec le durcissement des constantes de
force.

Q € [0.94, 1.00], pour le cas (7).

Q € [0.99, 1.03], pour le cas (ii).

Q e [1.04, 1.12], pour le cas (iii).

Aprés le passage par zéro dans les intervalles cités pour les trois cas, le coefficient T
augmente a nouveau avec la fréquence. Cette fois-ci I’allure de T a un comportement inverse
avec le durcissement des constantes de force de la pointe, par conséquent on observe une
fenétre entre T et R plus grande dans le cas (ii7) puis elle diminue pour (ii) et devient la plus

petite pour le cas (7).

b) Dans le deuxiéme emplacement :

Sur la figure (5.4b), le coefficient T commence toujours par une valeur nulle puis il augmente
au fur et a mesure que la fréquence augmente, a I’exception du premier cas (i), ou T diminue
légerement a la fréquence (2 = 1.92.

Dans ce cas, le coefficient T est inversement proportionnel au durcissement des constantes
¢lastiques de la chaine par rapport a la surface.

Dans les trois possibilités, pour la position de 1’atome du joint, les coefficients T et R ont un
point d’intersection a la méme fréquence 2 = 1.80 et se situe a la méme hauteur qui est (0.5).
L’analyse, des différentes courbes de diffusion, permet de dire que les spectres de
transmission peuvent étre considérés comme identifiant des dispositifs des structures

spécifiques et peuvent donc étre employés pour leur caractérisation.

c) Dans le troisieme emplacement :
Sur la figure (5.5b), le coefficient T commence toujours par une valeur nulle puis augmente
légérement au fur et a mesure que la fréquence augmente, puis il repasse par zéro a la
fréquence Q = 1.73 dans les trois possibilités.
Dans ce cas, le coefficient T est proportionnel au durcissement des constantes ¢élastiques de la

chaine par rapport a la surface.

Dans le cas (i), les coefficients T et R n’ont aucun point d’intersection, pour (ii), il y a trois

points d’intersection aux fréquences Q=1.83, 1.86 et 1.89. Pour le cas (iii), on dénombre un
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seul point d’intersection a la fréquence QQ = 1.81. Toutes ces intersections se situent a la

méme hauteur qui est (0.5).

Sur la figure (5.6), nous avons tracé les courbes de conductance des trois topologies
d’interface entre les deux sous systémes en fonction de la fréquence normalisée €, et ce dans
les trois possibilités des constantes élastiques dans les deux sous groupes formant le
nanocontact (de 1’adoucissement au durcissement).

Nous avons donné également les conductances des deux sous groupes parfaits. Notons que
ces derniers présentent des paliers qui indiquent le nombre de modes propageant de chaque

systéme parfait.

Sur la derniére figure (5.7), nous avons tracé les courbes de conductance des trois
configurations géométriques d’interface en fonction de la fréquence normalisée €, et ce dans
le cas ou les masses des deux sous systeémes formant le nanocontact sont différentes. Nous
avons choisi arbitrairement trois valeurs de m=0.5, 1.0 et 2.0 (m : représente le rapport des
masses des deux sous systémes, il est égal a m’/m).

Nous remarquons sur cette figure que lorsque la masse des atomes de la pointe est grande
devant celle des atomes de la surface, la transmission (qui représente la conductance dans ce
cas) est importante et elle se décale légerement vers les basses fréquences dans le cas de la
premiére possibilité de placement de la pointe. Dans les deux autres formes d’interfaces, les
courbes de conductances présentent un pic important aux environs de la fréquence Q ~1.35.
De plus, leurs hauteurs sont méme ordre de grandeur (comparables).

Pour ¢ = 2, les pics observés sont identifiés comme des résonances de Fano dans les trois
configurations géométriques.

Pour ¢ = 0.5 et € =1, la deuxiéme configurations d’interface ne présente pas de résonances de
type Fano, et ce est di probablement aux états localisés au niveau de la zone d’interface qui
sont moins nombreux par rapport aux deux autres interfaces.

La comparaison entre les conductances des trois positions de I’atome du joint de contact
permet de relever une conclusion importante : aux faibles fréquences c’est la premiere
configuration qui favorise la transmission d’ondes (Q2 =~ 0.55), par contre aux hautes
fréquences c’est la deuxieme configuration d’interface qui favorise la transmission (€2 =1.80).
Dans la troisiéme position, le comportement est complexe, apres le passage par zéro, la

conductance présente des oscillations.
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Nous remarquons aussi, sur 1’ensemble des courbes des trois formes géométriques
d’interfaces, que la transmission est proportionnelle a la valeur de €, ceci s’explique en partie
par la capacité d’une onde ayant une amplitude de vibration importante (des atomes de la

chaine) de se diffuser et de traverser plus au moins ’interface.

En conclusion, nous avons présent¢ un modéle pour I’étude du transport de phonon par
I’intermédiaire d’un autre type de nanocontacts atomiques, qui sont les points de jonction
entre une pointe AFM et une surface. Ces jonctions sont considérées comme étant des
interfaces entre deux sous-groupes atomiques modélisés respectivement par une chaine et un
plan atomiques et ce dans le cadre de I’approximation harmonique. Le but est de relever
I’influence des différentes formes topologiques de nanocontacts et leurs impacts sur les

propriétés vibrationnelles.
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Conclusions & perspectives

La compréhension des phénomenes physiques a 1’échelle nanométrique est devenue
indispensable au progres des technologies de pointe. Les avancées enregistrées dans le domaine
des nanosciences sont étroitement liées aux recherches fondamentales, tant expérimentales que
théoriques. Des simulations reposant sur la connaissance de la structure ¢électronique,
I’environnement atomique et de I’énergie totale des systemes, de basses dimensions, donnent
maintenant acces a un grand nombre de propriétés qui peuvent étre confrontées a I’expérience et
qui sont importantes voire fondamentales pour de nombreuses applications. Par conséquent, les
recherches dans le domaine des nanosciences ont un caractere pluridisciplinaire, ils vont sans
doute s’amplifier dans les prochaines années car les potentialités d’applications sont énormes.

L’influence de la géométrie des nanocontacts sur les phénomeénes de transport des
phonons et des magnons dans des systémes de basses dimensions est ¢tudiée en utilisant la
technique de raccordement, et ce pour les différentes paramétres de la zone caractérisant le
domaine du nanocontact (constantes de force, intégrale d’échange, les masses...) par rapport aux
zones parfaite.

Nous avons montré qu’un nanocontact dans une structure a arrangement régulier d’atomes (et/ou
de spins) laisse une empreinte caractéristique dans les courbes de transmission. Autrement dit,
I’analyse des spectres obtenus par les expériences de diffusion d’ondes (€lastiques ou de spins)
contient des informations sur la structure, et nous renseignent sur I’importance des réflexions
multiples au niveau du domaine nanostructuré.

La création de nouvelles lacunes, dans un film mince, conduit a I’apparition de résonances
supplémentaires sur les courbes de conductance (transmission) des phonons et des magnons. Ces
dernicres sont dues aux interactions entre les états propageants du systéme et les nouveaux états
localisés créés autour des nanocontacts formés.

Les résultats obtenus, concernant les densités spectrales et les densités d’états phononique
et magnonique des systémes étudiés, sont comparables a ceux qui se rattachent aux phénomenes
¢lectroniques des systémes perturbés de basses dimensions.

L’existence d’un nanocontact peut jouer le role d’'un filtre sélectif pour certaines ondes
dans les structures de basses dimensions. Ils permettent ainsi d'apporter une réponse cohérente et

complete quant a I’influence de la morphologie du nanocontact sur les propriétés vibrationnelle et
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magnétique sur leur éventuelle utilisation comme filtres dans des applications pour augmenter ou
diminuer la conductance d’un systeme.

Les résultats numériques concernant la dynamique des I’interfaces (les trois possibilité de
positionnement de la chaine) sont identiques aux basses fréquences. Nous constatons un
comportement similaire pour les trois interfaces lorsque la masse de la chaine plus grande devant
celle du plan atomique.

La maitrise parfaite de la nouvelle matiere (nanométrique) va contribuer a la fabrication et
la production de matériaux améliorés, plus légers et de caractéristiques plus fiables. Notons aussi
que la diffusion d’ondes (€lastiques ou de spins) est complexe et cela est du a la possibilité de
couplage entre les différents modes dus aux nanostructures du fait du caractére vectoriel du

champ de déplacement des phonons et des magnons.

Perspectives
Parmi les perspectives offertes par ce travail, citons :

étudier I'influence de la combinaison de plusieurs nanostructures en méme temps (défaut

de masses, positions atomiques, lacunes, dislocations...), dans les films minces avec
différentes épaisseurs, sur la dynamique vibrationnelle et les excitations magnétiques a
couplage ferromagnétique, antiferromagnétique ou les deux en méme temps.

- généraliser et envisager ’application de la méthode de raccordement a des systemes
tridimensionnelles pour des structures a cristallisation CC, CFC et HC, et calculer aussi
d’autre grandeurs physiques : telle que la chaleur spécifique.

- mieux comprendre la nature des interfaces, des interactions entre nanomatériaux, le role
des joints de contact et leurs influences sur les différentes propriétés physiques
notamment la dynamique du systtme magnétique afin de comprendre le transport de
I’information.

- ¢étudier les nanomatériaux dans leur environnement réel (tenir compte des interactions
avec un solide).

- reprendre les calculs, dans le cas de la pointe AFM, en considérant des géométries plus

complexes.
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Annexe |

Rappels sur les nanosciences

I. Introduction

On assiste, aujourd’hui, a une course scientifico-commerciale, a 1’échelle mondiale, dans
le domaine des nanosciences [1-2]. Cette dernic¢re explore les caractéristiques de la matiere a
I’échelle manométrique dans toutes les disciplines [3]. De nombreux travaux de recherche
industrielle et universitaire sont en cours autour des nanoobjets tant au niveau de 1’¢élaboration
que des études structurales et physiques [4-6]. L’objectif est d ‘avoir des matériaux plus petits,
plus légers et surtout plus fiables ; et les enjeux mis en ceuvres concernent tous les domaines.

L’essor de la science des nanos prend sa source dans la mise en évidence de nouvelles
propriétés (biologiques, optiques, magnétiques, mécaniques, chimiques, et physiques)
apparaissant quand la taille des objets se réduit [7-8]. Son évolution est rendue possible grace
aux progres enregistrés dans 1’élaboration d’objets de trés petites dimensions et la mise au point
de techniques de caractérisations appropriées permettant d’avoir des informations a I’échelle du
manometre (et méme de I’Angstrom). Parmi ces techniques et les moyens nanotechnologiques
spécifiques : la microscopie en champ proche magnétique ou non (MFM/AFM), optique
(SNOM), microscopie de photo-électron couplée au rayonnement synchrotron (PEEM),...

I1. Définitions

Nanoscience : c’est I’étude des phénomenes de manipulation des matériaux aux échelles
atomiques et moléculaires.

Le mot « nanotechnologie » regroupe ’ensemble des techniques qui permettent de
manipuler, ¢ & d : de concevoir, fabriquer, déplacer, assembler, caractériser des matériaux, des
objets, des mécanismes ou systémes fonctionnels obtenus en controlant la maticre a 1’échelle
manométrique (entre 1 nm -100 nm).

Nanomatériaux : sont des composés, de taille réduite, constitués de nanoobjets ou de
nanoparticules qui présentent des propriétés spécifiques de 1’échelle nanométrique.

I11. Les difféerents types de nanomatériaux

a) Nanoparticules : (appelés aussi nanocomposites) : ils sont constitués d'un nanoobjet incorporé
dans une matrice d'oxyde ou de polymeére. Les nanostructures ainsi formées sont des matériaux
monophasés dans lesquels matrice et nanoobjet sont liés chimiquement. Ces matériaux présentent
des possibilités d'auto organisation. Parmi ce type nous citons : C60, C70.

b) Nanofls (nanofibres ou nanotubes) : Le composant le plus connu dans cette catégorie est le
nanotube de carbone ; découvert en 1991 par S. Iijima [9]. Il présente la particularité d’étre 50000
fois plus fin qu'un cheveu et peut étre plié et déformé sans jamais se casser [10-12]. On peut
envisager plusieurs applications dans des secteurs variés : diodes, blindage ¢électromagnétique,
écrans plats, pointe de microscope et autres.

Les nanotubes sont des structures tubulaires creuses. Chaque extrémité peut étre ouverte ou
fermée par un couvercle contenant six (6) pentagones, de sorte que les couvercles forment un
fulleréne s'ils sont regroupés [13].
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¢) Couches minces : La caractéristique essentielle d'une couche mince étant sa faible épaisseur.
Ses propriétés physiques et particulierement ses propriétés de transport sont trés fortement
dépendantes de I'épaisseur, il importera donc de connaitre celle-ci avec la plus grande précision
possible. En pratique, il faut savoir que la notion d'épaisseur d'une couche mince n'est pas une
notion simple. En effet, lorsqu'une couche est tellement mince qu'elle n'est plus continue, on
concoit aisément que la notion d'épaisseur puisse étre trées ambigué. D'autre part, une couche
mince peut souvent s'apparenter a une sorte d'éponge sur le plan structural, ce qui revient a dire
qu'elle posseéde dans sa structure de nombreux trous constitués, soit de molécules de gaz occlus,
soit de vide (lacunes).

IV. Les propriétés spécifiques des nanomatériaux

L’étude et I’utilisation des matériaux nanostructurés connaissent un essor considérable en
raison de leurs propriétés particuliéres par rapport aux matériaux massifs.
En effet, dans le monde de I’infiniment petit toutes les propriétés changent avec la taille. Par
exemple deux (02) atomes n’auront pas la méme température de fusion, la méme couleur et la
méme rigidité que quinze (15) atomes. Pourquoi ?
La réponse est simple, dans le cas des deux atomes, les €lectrons sont condamnés a rester prés
des deux noyaux, avec des énergies possibles bien précises ; en revanche, dans un amas d’atomes
(15), chaque ¢électron n’est plus confiné a son noyau. Par conséquent, lorsque on réduit la taille,
les ¢électrons peu nombreux, adoptent un comportement individuel obéissant a des nouvelles lois,
celles de la mécanique quantique.
En conclusion, les caractéristiques des nanomatériaux, en particulier leur couleur, leur
conductivité et leur réactivité changent d’une maniere substantielle.

V. Méthodes de caractérisation

Les nanomatériaux sont des objets dont les caractéristiques structurales et physico-
chimiques réclament a la fois des moyens «classiques » mais aussi des techniques spécifiques
adaptées a leurs tailles.

Les méthodes d’analyses dites « standards » sont multiples, allant de la chromatographie,
de la rhéologie, de la spectrométrie de masse en passant par la RMN, les spectrométries UV-
Visible, IR, de la fluorescence a 1’électrochimie ou a la RPE. Ces techniques pouvant étre
utilisées seules ou combinées.

Certaines méthodes plus spécifiques sont cependant indispensables pour déterminer
finement les caractéristiques structurales et physico-chimiques de ces nanoobjets. La microscopie
de champs proche (STM, AFM, optique, SNOM) est une méthode incontournable a la fois pour
imager les atomes et/ou les molécules et pour étudier les propriétés électroniques de ces
nanoobjets. Pour déterminer I’arrangement des atomes, la géométrie du site, la densité
¢lectronique et la taille de symétrie de ces objets, on utilise les techniques de spectroscopies
d’absorption X, de diffraction X, de diffusion X couplées au rayonnement synchrotron.

A coté des différentes méthodes citées, la microscopie €lectronique en transmission reste
un moyen d’études structurales, chimiques et électronique unique. Elle permet en effet une
analyse multi-échelle et multi-technique grace au couplage de I’imagerie, de la diffraction et de la
spectroscopie (EELS, EDX).

V1. Applications des nanomatériaux

Dans le futur proche, les domaines d’applications des nanomatériaux seront tres vastes [14-16],
de la microélectronique et des télécommunications a la science des matériaux ; de 1’agriculture a
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la sécurité nationale ; de la physique chimie a la biologie moléculaire et cellulaire ; de la
médecine a I’industrie automobile. ..

Citons des exemples d’applications :

1) Dans le domaine de industrie : Les nanotechnologies permettront la conception de nouveaux
matériaux plus légers et de meilleures propriétés mécaniques (par exemple le cuivre cristallin est
trois fois plus résistant que le cuivre classique). Ils seront en outre plus malléables. Ces propriétés
vont étre exploitées dans les secteurs aussi divers que les matériaux de construction pour les
batiments, les appareils électroménagers et les appareils médicaux...

2) Dans le domaine de I’environnement : Dans 1’industrie des moyens de transport terrestres,
maritimes, aériens fabriqués avec des nanomatériaux seront plus légers, emporteront plus de
charge utile, consommeront moins d’énergie et seront donc moins polluants.

3) Dans le domaine de la médecine et la biochimie : Les applications seront plus passionnantes,
par exemple le probleme des déchets sera réglé si nous réussirons a construire les équivalents
robots des insectes ou de micro-organismes qui recyclent les cadavres ou les excréments et les
réintroduisent dans le circuit des nutriments (mieux qu’une usine d’incinération).

Un jour, on va pouvoir fabriquer de minuscules injecteurs de médicaments et nous aurons la
possibilité d’attaquer directement les tumeurs grace a des outils ou des robots infiniment plus
petits que les pores.

4) Dans le domaine de l’information : On peut citer comme applications actuelles : les puces
avec un souci de miniaturisation toujours plus poussée pour avoir une grande capacité de
stockage de I’information.

L’optoélectronique tend également a la miniaturisation avec 1’utilisation de composants comme
les puits quantiques ou les afficheurs a cristaux liquides.

VII. Conclusion

Le progrés des nanosciences changera radicalement le mode de vie a de la planete, les
experts estiment que les nanotechnologies sont susceptibles de modifier de fagon substantielle les
procédés de fabrication de nombreuses industries @ moyen et a long terme. Des retombées sont
attendues dans de trés nombreux secteurs (€lectronique, spatial, biomédical, matériaux...).

La tendance a la miniaturisation constatée depuis quelques années est appelée a se
poursuivre et a s’accélérer. Cela passe inévitablement par la mise au point de nouvelles méthode
de préparation, d’étude, d’exploitation des propriétés spécifiques de la nouvelle maticre.

Le but ultime des nanoscience peut se résumer comme la parfaite maitrise de la matiére au
niveau atomique et moléculaire et la production de matériaux améliorés.
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Annexe 11

Approximation harmonique des forces centrales - Equations de mouvement

Soit un repére galiléen de vecteurs de bases (i, j,k), un solide composé de N atomes et dont le

centre de gravité est supposé immobile. A un instant t, la position du lI-éme atome sera
désigné par le vecteur t(1,t) :

T =T, (DA T(LE) e e (AIL 1)

T, () : Représente la position de 1’atome | dans la configuration d’équilibre, et u(l,t)son
déplacement par rapport a cette position. Nous choisirons par la suite les déplacements u(l,t)

comme variables dynamiques en supposant que le systeéme ¢électronique n’est pas perturbé par
les vibrations atomiques.

Soit ¢ D’énergie potentielle des interactions atomiques du solide, la force de rappel
F(1,t) exercée sur du I-éme atome par le reste du systéme s’écrit

F(L ) = mV 0 ettt e, (AIL 2)

Cette équation traduit le fait que chaque atome se trouve dans le champ de force crée par tous
les autres atomes. La fonction ¢ est responsable de ce champ qui assure la cohésion du solide
et génére et entretient les vibrations atomiques. Pour des faibles déplacements atomiques,
I’approximation harmonique est valable et on peut considérer que le deuxiéme ordre du
développement en série de Taylor de la fonction énergie potentielle du cristal.

Dans le cadre de cette approximation et des forces centrales, la fonction ¢ prend la forme
suivante :

o =%zz¢(1, ) e (AL 3)

1=l 1

Chaque terme ¢(1,1’) ne dépend que des positions relatives des deux atomes 1 et I’, et sera
considéré comme fonction explicite des trois composantes cartésiennes r(1,1,t), (=X, y, z)
du vecteur 7(L,1',t) qu’on définit par :

FOLTLE) = T 1) m FULE) et (AIL 4)

On en déduit I’expression d’une variation élémentaire dr(l,1’,t) du vecteur 7(l,I',t) en fonction
des déplacements respectifs des atomes l et 1.

AELT,E) = T E) = T E) e e (AL 5)

Nous supposerons par la suite que les déplacements atomiques autour de leur position
d’équilibre sont suffisamment petits, quel que soit le couple (1,I’), pour que 1’on puisse traiter
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les variables uy(L,t) dans I’hypothése de 1’approximation harmonique. Cette approximation
consiste a négliger les termes d’ordre supérieur a 2 dans les développements de Taylor des
fonctions ¢(1,1) :

o(L1=0, L)+, L1, (I',t)-u, +%§Waﬁ [u, d,O-u, L], @, t)-u, 1)

........................................................................................................ (AIL 6)
Avec
. N d¢(1,1)
¢ (1,1 )—[—dru . P)l ............................................................................ (AIL 7a)
Et
N d2¢(L,1')
v, (L1 )_{dra (LT)dr, (1,1')1 ................................................................ (AIL 7b)

Ou (o, p=x,y, 2)

L’indice zéro indique que les fonctions sont calculées pour des configurations d’équilibre, ce
qui annule les constantes ¢, (1,1"). Le premier terme ¢,(1,1') étant constant, il est sans intérét

pour la description des vibrations atomiques.

D’aprés la loi fondamentale de la dynamique, la a.-éme composante cartésienne F,, de la force
de rappel qu’exercent les atomes du systéme sur le I-éme atome de masse m; s’écrit :

F =m0 (AIL 8)
dt?

D’aprées (AL 2),(All 3) et (AlL 6), la méme composante Fy(l,t) s’exprime par :

F (Lt)= ;;w (LT[, (15 6) =0y (L )] ettt (AIL 9)

Dans cette équation, yep(1,1”) a la méme dimension qu’une constante de force k(1,1’) définie en
général par :

dz¢(1,1")

k(l’lv):[ dr2(L,1)

} D) e, (AIL 10)

Pour établir la relation entre les deux constantes yug(1,1’) et (k(1,1’), nous procéderons par
décomposition des dérivées de (AIl, 7a). Afin d’alléger les équations, nous Oterons
provisoirement les indices 1 et I’ des composantes cartésiennes ro(0=X, y, z) et du module
d _ ( dr\d

—-—)——, nous

dr, "dr’

r=[(r,()2+(ry)2-l—(rz)2]1/2 de vecteur T(Ll')). En utilisant la relation :
B
obtenons successivement :

oLl _ d [ doLl) dr
dr,dr, dr,\ dr dr

108



Annexe 11 Approximation harmonique
_ &Ll 5 d (dodl)) (dedT) T,
dr dr, rdr, dr dr dr r

_ & i (do(L1)) (do(LI)) d (T,
dr,dr, o dr? dr )dr, {r
En prenant les deux membres a la configuration d’équilibre, le deuxiéme terme

do(l,l")

r

contenant s’annule et on obtient la relation suivante :

v, (L= ( jka 1) e (AIL 11)

D’aprés les relations (Al 8) et (AIL 9), ’équation de mouvement du 1-éme atome suivant la
direction cartésienne o (=X, y, z) peut donc s’écrire :

m, dz“dt(zl .Y —ZZ( J KL, () = U (L] v (AIL 12)

Dans le cadre d’une approximation harmonique, 1’excitation d’un mode propre de fréquence
angulaire o au sein du solide donne lieu a des oscillations régulieres qu’on peut décrire, pour
une température donnée, par des équations de la forme :

Uy (L1)=U0(1, 0).€XP(J O) .. ettt e (AIL 13)

Ou : uy(l, ®) est I’amplitude de vibration de I’atome | suivant la a-éme direction cartésienne.
En insérant I’équation (AIL 13) dans (AIL 12), nous déduisons pour chaque fréquence ® une
équation indépendante du temps qui s’écrit :

m o%u, (l,®) - ZZ‘{

11"

j k(L I, (1 0) = 1, (L) =0 e, (AIL 14)

Cette équation traduit ainsi, dans I’approximation harmonique associée au modele des forces
centrales, les corrélations entre les déplacements atomiques induits par I’agitation thermique.
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Annexe 11

Calcul des vitesses de Groupe

La vitesse de groupe V, est définie seulement pour des vecteurs d’ondes q réels.

V=V 00 e (AILL 1)

Sinon, on impose V=0.

Pour calculer cette dérivée, on peut appliquer les routines standard existantes, basées sur les
différences finies. Nous utiliserons cependant une méthode simple.

On part du probleme du guide d’ondes parfait, I’équation du mouvement des atomes et le
mouvement de précession des spins, permettent d’écrire respectivement :

D Q) = =P <o, (AL 2a)
DAY = =l oo (AIIL 2b)

A q fixé, on trouve les valeurs propres m, avec les vecteurs propres correspondants.
La similitude formelle entre I’équation (AIIL, 2) et I’équation de Schrédinger stationnaire,

HY = EY oo (AIIL 3)
nous pousse a tenter une approche que nous appellerons perturbative, puisqu’elle est calquée sur

le traitement des perturbations indépendantes du temps en mécanique quantique.
Supposons connus tous les ¢éléments des équations (AIIL 2a, 2b)

D(qy)u(qy) == (q,)u(qy) , (PRONONS). ..ottt (AIIL 4a)
D(qy)u(qy)=—a(qy)u(qy), (MAZNOMNS). . .eneeitintit ittt (AIIL 4b)

Le role de la perturbation est joué par un accroissement infinitésimal A tel que :
G=Go FAG e (AIIL 5)

Si I’on se limite au premier ordre, on considére que le vecteur propre est constant.

B(G) S UG ) o eenenene et e e e (AIIL 6)
Par contre :

oD
D(q)=D(q,)+ Aqa ................................................................................. (AIIL. 7)
Et

ow?

@*(q) = w*(q,) +Aq. Py (PROMNOMS) .t (AIIL 8a)
q
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w(q)=aw(q,)+ Aqg—a) , (INAGNONS ). ..o, (AIIL. 8b)
q

Pour les phonons, on réécrit I’équation (AIIl. 2a) en tenant compte de ces approximations, ce qui
donne successivement :

oD 0w | ..
D(gy)+@*(q,)+Aq.—+Aq. u(q,)=0
oq oq
oD ow? .
=>—U=- u
oq oq
_, 0D _ ow* ., .. o0w?
> U —uUu=— u = —
q oq oq
N T (AIIL 9a)
oq 20 0Oq

Pour les magnons, on réécrit 1’équation (AIIL. 2b) en tenant compte des approximations, ce qui
donne :

oD ow | -
D(qy)+a(qy)+Aq.—+Ag.— |u(q,)=0
oq oq

oD _ 0w _.,
—Uu=——1u
oq oq
.,0D_. Ow. . Ow
SU —U=———""UU=""—
q oq oq
e 00 L D (AIIL 9b)
oq oq

La matrice D étant connue, il est possible d’en faire la dérivée analytique. Les équations
(AIIL 9a) et (AIIL 9b) permettent alors de calculer les vitesses de groupe.
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Annexe IV

Formes explicites de certaines matrices utilisées dans la thése

Cas des phonons :
Structure a trois chaines paralleles

La matrice A

P2 0 0 0 0 0 -10L00
0 Q—l-r 0 1 0 0 00700
2_N_ -ITrr —I—T

0 0 Q2-2r 0 0 0 I 1
2__ I -1 s S O

0 1 0 Q-2-2r 0 1 L=t o=t
AE o o 0 0 @2+ 0 00FI-10
0o 0 0 1 0 @-1-r0 0 £=I0 0
1 0 0 0 O 0 000000
0 -l 0 0 0 000000
O 0 -l 0 O 0 000000
0O 0 0 | O 0 000000
0O 0 0 0 10 000000
0O 0 0 0 0 -1 000000

La matrice B

|
-

0 0000000
0 0000000

- T
> 2000000

-
> 000000

0000000

Lo l\)|

—

Lo

0000000

0100000
0010000
0001000
00001060
0000010
0000001

coocococo o ovnllvl o L
coocococo © Ot\)|__l§t\>|_|, o o
coococoom| Ll o

Scocococoon|, o, © OI\J|._|§I\)|»-1

SO oCcOoOoO O©
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Formes explicites des matrices

Cas des magnons :

Structure a trois chaines de spins paralleles

Matrice A
Q-3 1 0 -100
1 Q41 0-10
Ae 0 1 Q-30-10
-1 0 0O 00O
0O -1 0 00O
0O 0 -1000
Matrice B
100000
010000
B 001000
000-10 0
0000-10
00000
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Annexe V

Les éléments de la matrice des fonctions de Green

Pour notre étude, I’opérateur G(”) est obtenu a partir de la matrice défaut D en suivant les
étapes suivantes :

G(@ )= @ T=D| .o (AV. 1)
Pour expliciter les éléments des matrices D et G(@”), de rang S, nous choisissons la
base des S vecteurs ‘ €n ) qu’on définit par : |en> = 6;1m rfl

—_m

Soit : <en |=(...5ﬂm j avec n,m=1,...,S.

(S=3N, dans le cas des phonons et S=N, dans le cas des magnons).

Désignons par <en

<en en>: z5ni5im'

On en déduit la relation d’orthonormalité des vecteurs | en> ;

(e,

Et I’équation suivante de fermeture :

en> le produit scalaire des vecteurs |en> et <en | :

€, ) T B e, (AV.2)

En effet, en utilisant (AV.2), les éléments de Z |ek><ek| dans la base des vecteurs |en>
k

s’écrivent :

(e 1Y el 1l e) = Xte

ek><ek|

€m> = Zé‘nké‘km = 5nm .
k

Soit | up> (p=1, ..., S), les vecteurs propres de la matrice dynamique D, et a)p2 les valeurs

propres correspondantes. Nous considérons par la suite que la relation est normalisée :

<up up>=1.
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D’apres la définition de ces vecteurs, on peut écrire :
(u,
P’

Comme D est diagonale dans la base des vecteurs propres, le produit scalaire <u , ‘u p> est nul si

D|up> = (o§<up,

Dlu,)

‘up>¢‘upr> . D’ou I’égalité :

1- Calcul des éléments de G(®?)

Dans le but d’exprimer les éléments <en

G(e’)

et des vecteurs propres de la matrice D, nous introduisons la matrice B de passage entre les deux

em> de la matrice G(®?) en fonction des valeurs

bases (‘up>) et (en>):

u. S B [, ) | ettt (AV. 5-a)
) )

5 [[e,) [ZB T ft, ) [ (AV. 5-b)

D’apres (AV. 5-a) : un vecteur propre ‘u p> est une combinaison linéaire des S vecteurs |en>

) =% e, [B

n=1

¢,)

Ou I’¢lément (e, |B

en> de la matrice B représente la projection du vecteur propre ‘u p> sur le

Vecteur| e, > .

En effet, d’apres (AV. 6) : <e, |up>:%<ep|B|en ><ek
n=1

e)=5 e,

D’ou I’équation :
<ek‘up>:<ep‘B|ek>. ................................................................................... (AV.7)

. o, . -1 . ey
Pour montrer que la matrice B est um‘[alre(B+ =B ), nous allons exprimer, en utilisant

(AV.3) et (AV. 6), le produit scalaire <up, ‘u p> en fonction de Bet B :
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B” ep><ep, ‘B|em>§mn

(v,

= (u,

p
<up, up> = <ep‘ ‘B.B ep>.

D’aprés (AV. 4), on obtient :

u)= X2 e,

n n

up>:zn:<ep,‘B

B+

em > <em ep >

(e, [B.B*

€, ) T e (AV. 8)

On en déduit que la matrice B, définie par (AV. 5-a), vérifie la relation :
BB =1

Cette propriété de la matrice B permet d’établir, pour la base propre, la relation de fermeture qui
s’écrit

L= 2[00, Jt, o, (AV. 10)

En effet, d’apres (AV. 7) et (AV. 8), on peut écrire :

DITSITN] IS0 S CYRICATS
=3 fe, Bl e [Ble)
=3 (ea B[ ) e [Be)

(e,

=(e.|B"Ble,)

= 5}1”1
Soit L la matrice diagonale, dont les ¢éléments sont donnés par :

(e,

En utilisant I’équation (AV. 3), on explicite les éléments de la matrice B".L.B de la maniére
suivante :

Le,) = @F 8, oo (AV. 11)
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(e,|B*LB|e,)=(e,|BILIB|e,)

=22 (elB le) el Lle; ) e, |Ble)

J

DOHNAL

i

e, >* a)izé',.j <ej ‘B|em>

= Z a)i2 <ei |B|en>* <el. |B|em>.
En utilisant (AV. 7), (AV. 10) et la définition des Vecteurs‘u p> , on obtient :

(e B°LBle,)= T e ) o .
- (el Dlu){ue)

={e.|D

e,)

Ainsi, si la matrice D est symétrique, elle vérifie :
D =B LB .o (AV. 12)

D’aprés (AV. 1) et (AV. 10), la matrice G(®?) peut s’exprimer en fonction de B, B et L :

G(w*)=[01-D] = G(o*)=[w1-B"LB]"

=G(0’)= [B* (a)ZI—L)BT.
On en déduit : G(@*) =B (@71~ L) Buo.ovorioieiirinicinisieciseeeecn e (AV. 13)

D’apres (AV. 11), les éléments <en

(e,

(@’I-L)"|e,) dela matrice (w*/ — L)™' s’écrivent :

(@1-L) [e,) :(fﬁ, .................................................................. (AV. 14)
o -0,

En utilisant les équations (AV. 3), (AV. 13) et (AV. 14), les ¢éléments de la matrice G(w?)
peuvent s’écrire :
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(e,

G(o)le,)= Zp; Zp: (e, ”p>(25—2)<e’”

W —w

.............................................. (AV. 15)
BN C1 UL o)
= o0,
2. Densités spectrales
2.1. Densité vibrationnelle
Désignons par y(m) le spectre de fréquence (densités d’états) du systeme :
P(@) =D S(@=@)). oo, (AV.16)
)

v(®) : Représente physiquement le nombre d’états de vibration dont la fréquence est égale a .
Comme la matrice B est unitaire, y(®) peut étre exprimée par les équations suivantes :

y (m)=3LNzyn(@) ..................................................................................... (AV. 17)

Ou y.(®) est la densité spectrale définie par :

v.(0)= Z<e“ | up>8(c0 e C 0 I (AV. 18)

p

yn(oa) : représente physiquement la somme des carrés des amplitudes des vibrations excitées sur
un atome suivant une direction cartésienne, de tous les modes propres de fréquencew, =@. En

tenant compte du fait que :

&
lim == a)/;) e SO =@,7) oo (AV. 19)
On trouve :
P@FELINer [ G ) v (AV. 20)

D’aprés (AV. 15), les valeurs propres @3 de D représentent les poles des éléments de 1’opérateur
G(a)z).

Afin d’éviter toute divergence dans les calculs, nous pouvons ajouter une infime partie
imaginaire ¢ a la variable ®? ce qui donne :
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yn(oo)=—2Twlim[Im<en GUO(H €1 ) 1.ttt (AV.21)

£—>0"

L’opérateur de Green est obtenu a partir de la matrice carrée D (qui résulte du produit entre la
matrice défaut et la matrice de raccordement).
La matrice de densité spectrale est alors donnée par la relation suivante :

Plap ()= PP 0(2—Q2)=2Qlm(Im[ GH(Q2+je)]} -ovvoeeoiiiiee, (AV.22)

0"

Ou: 1 et I’ représentent deux sites atomiques différents, o et B les directions cartésiennes, et
Pim : la composante o du vecteur déplacement de ’atome 1 dans le mode Q..

La densité d’état correspond a la somme de la trace des matrices de densité spectrale, elle peut
s’écrire comme :

N(Q)=Zpit Q=2 mZHM(IM] GE(P )T} oo (AV. 23)

N

2.2. Densités magnoniques

De la méme maniére que le cas des phonons, 1’opérateur de Green s’exprime sous la forme :

GO HIE) =[(Q +18)T = DUZ T)] ™ e (AV. 24)
La matrice des densités spectrales, est donnée par la relation suivante :

PLENQ) =Y Ll L S =C0,) oo, (AV. 25)

Ou: p et p’ représentent deux spins différents, o et B deux directions cartésiennes, et Liunla
composante o du vecteur amplitude de précession de spin p, pour la branche d’énergie Q.

La densité d’état magnonique correspond a la somme de la trace des matrices des densités
spectrales peut alors s’écrire ainsi :

N(Q) = lz plr (Q) = (—1/ )Y im(Im[GZ (Q+ j&)]} oo, (AV. 26)

pPa g—0"
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Résumé

Dans cette thése, nous ¢tudions en particulier la diffusion d’excitations des solides, sous
leurs formes de phonons (ondes élastiques) et de magnons (ondes de spin), a travers certains
types de nanocontacts atomiques qui font la jonction entre systémes de basse dimensions.

Le premier cas sous étude est un joint atomique entre deux systémes composés chacun de
chalnes atomiques a trois couches paralléles. Nous analysons, pour ce nanocontact, trois
géométries différentes. Elles sont obtenues respectivement par : deux lacunaire symétrique, deux
lacunes asymétrique et plusieurs lacunes asymétriques. Les systémes sont déposés sur un
substrat, et exempt de tout type d’interactions.

Dans le deuxiéme cas, nous avons repris 1’étude des formes géométriques des
nanocontacts examinées précédemment, dans les mémes conditions, et nous avons supposé
I’existence d’un spin sur chaque site atomique orientés dans la méme directions, ceci nous a
permis d’avoir un acces direct au transport de magnons et a la diffusion d’ondes de spin via des
nanocontacts magnétiques.

Le troisieme cas de nanocontact sous €tude est une jonction magnetic gate entre une

chaine atomique et une surface atomique plane. Selon les possibilités de placement de la chaine
sur la surface, nous examinons les trois configurations qui en résultent.
Pour chaque configuration envisagée, nous considérons aussi trois possibilités de contraintes
dans le domaine propre du nanocontact. Ceci permet de savoir l'influence de 1’adoucissement,
homogénéité¢ et du durcissement des constantes caractérisant le systéme, sur les propriétés
vibrationnelle et magnétiques en présence du nanocontact. De plus, dans le second type de
nanocontact, nous ¢tudions I’influence des masses des deux sous systémes qui se situent de part
et d’autre du domaine de ’interface.

Dans I’ensemble des cas, les coefficients de la transmission et de la rétro diffusion
cohérentes, la conductance et les densités spectrales et les densités d’états des phonons et des
magnons, sont calculés comme les ¢éléments d'une matrice de diffusion du type Biittiker-
Landauer. Ils sont analysés spécifiquement pour chaque configuration de nanocontacts.

Les résultats numériques obtenus montrent des effets caractéristiques d'interférence entre les
ondes incidentes et les états localisés de 1'architecture géométrique et les parametres du systéme
dans le domaine du nanocontact. En particulier nous pouvons dégager les résonances de Fano
pour chaque configuration.

En modifiant, a 1’échelle nanométrique, aussi bien la géométrie du nanocontact que ses
parametres dans son domaine propre, nous démontrons la possibilit¢ de pouvoir fabriquer
matériellement des filtres pour certains phonons et magnons du systéme, aussi bien qu’un portail
pour amplifier la transmission d’autres.

Mots cleés : diffusion, phonons, magnons, nanocontact, conductance, réflexion, transmission,
densité d’état, interface et méthode de raccordement.
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