
 
N° : 

 
 

Faculté des Sciences, Université M’hamed Bougara de Boumerdès   
 

Mémoire 
 

Pour obtenir le diplôme de : 
 

Master en Physique 
 

Spécialité : Physique des matériaux 
 
 

Présenté par : 
  

LOUADAH Lylia 
 
 

Intitulé :  
Propriétés structurales, électroniques et magnétiques de 

l’oxyde de strontium (SrO) dopé Mn : une étude de 
premier principe 

 
 Déposé  le 05/11/ 2020               le jury est composé de :  
 

B. BOUAOUINA MCB (UMBB) Président 
S. FADEL  MAA (MAA) Examinatrice 

H. M. A. MAZOUZ  MCA  (UMBB) Encadrant   
 
 
Département de Physique, Faculté des Sciences, Université de 
Boumerdès 1, Avenue de l’indépendance 35000 Boumerdès  
Tel : +213 (0) 24 81 62 49 / Fax : +213 (0) 24 81 62 



i 
 

Remerciements 

 

     Ce mémoire de master a été réalisé à l’université M’hamed Bougara de Boumerdès 

(ALGERIE). 

 En tout premier lieux, je tiens à exprimer mes sincères reconnaissance à monsieur 

MAZOUZ Ahmed Hadj Moulay, maître conférence A à l’université de M’hamed Bougara de 

Boumerdès et encadrant de ce mémoire pour ses sages conseils et son encouragement. Je tiens 

à le remercier pour son esprit scientifique, sa compréhension, sa disponibilité et la patience 

qu’il m’a témoignée pendant toute la période de ce travail en dépit de l’état sanitaire critique 

de covid-19 qui se passe dans le monde entier. 

J’exprime mes profonds remerciements aux membres de jurys pour l’honneur qu’ils me 

font en acceptant de juger ce travail. Ma profonde gratitude à monsieur B. BOUAOUINA 

maître de conférences A à l’université de Boumerdès pour l’honneur qu’il me fait en 

acceptant la présidence de ce jury. Je tiens à remercier aussi madame S. FADEL maître 

assistante A à l’université de Boumerdès qui m’a fait l’honneur en acceptant de faire partie de 

ce jury pour examiner ce mémoire de master.   

  

 

 

 

 

 

 

 

 



ii 
 

Dédicace 

 

              

A ma plus belle des mamans. 

 

           A mon frère et sœur. 

 

                  A ma très chère amie Miled. 

 

                       A Mr. Sofiane Aghiles Boulaouche. 

 

 

 

 

  

Je dédie ce modeste travail. 

 

 

 

 

 



iii 
 

Résumé 

 

Dans ce travail nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques et magnétiques 

du composé Sr1-xMnxO aux concentrations x= 0.25, 0.5, 0.75 dans la structure rocksalt ou 

NaCl. Nous avons utilisé dans nos calculs l’une des méthodes de premier principe de la 

théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), à savoir, la méthode des ondes planes 

augmentés linéarisées (FP-LAPW) implémentée dans le code WIEN2K où le potentiel 

d’exchange et corrélation est traité par l’approximation du gradient généralisé GGA de Wu-

Cohen. 

La constante de réseau, le module de compressibilité et sa première dérivée, les structures 

de bandes en spin polarisé, les densités d’états électroniques totales et partielles et les 

propriétés magnétiques ont été calculées.  

La structure électronique montre que les composés Sr0.75Mn0.25O et Sr0.50Mn0.50O sont 

demi-métalliques ferromagnétiques avec une polarisation de spin complète de 100%.  

Les moments magnétiques totaux calculés pour les composés étudiés montrent la même 

valeur entière de 5 µB par atome de Manganèse « Mn », ce qui confirme le comportement 

demi-métallique ferromagnétique de ces composés. Nous avons constaté que l’état 

ferromagnétique est stabilisé par l’échange p-d associé au mécanisme du double-échange. 

Les composés Sr1-xMnxO dilués se sont avérés être adéquats pour les applications dans les 

domaines technologiques de la spintronique. 

 

Mot clefs : DFT, Structure électroniques, Composés demi-métalliques ferromagnétiques. 
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Abstract 

 

In this work we have studied the structural, electronic and magnetic properties of          

Sr1-xMnxO compounds at concentrations x = 0.25, 0.5, 0.75 in the rocksalt or NaCl structure. 

We used in our calculations one of the first-principle methods of density functional theory 

(DFT), namely the Linearized Augmented Plane Wave Method (FP-LAPW) implemented in 

the WIEN2K code where the potential of exchange and correlation is treated by the 

approximation of the generalized gradient GGA of Wu-Cohen. 

The lattice constant, the bulk modulus and its first pressure derivative, the spin-polarized 

band structures, the total and partial densities of states and the magnetic properties were 

calculated. 

The electronic structure shows that the compounds Sr0.75Mn0.25O and Sr0.50Mn0.50O are 

half-metallic ferromagnetic with a complete spin polarization of 100%. 

The total magnetic moments calculated for the studied compounds show the same integer 

value of 5 µB per Manganese « Mn » atom, which confirms the half-metallic ferromagnetic 

behavior of these compounds. We have found that the ferromagnetic state is stabilized by the 

p-d exchange associated with the double exchange mechanism. 

The diluted Sr1-xMnxO compounds have been found to be suitable for applications in the 

technological fields of Spintronic. 

 

Keywords: DFT, Electronic structure, Half-metallic Ferromagnetic compounds. 
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 ملخص

،  x= 0.25ހ౰౔ࡁ౮ేات  ൞ᒑᐽSr1-xMnxO࢖ࡁݪ  اଐଌݓყܻ࣍ެࣀޢࠦࡩߥ߄ درࢵެܻ ፥ጿ ࠧ߃ا اࡩݘࡺࡣ اஉैࢧܻݶ࢝ اࡩ౰౔ࡁޢხޢࠦ واଘଓࡩᚻࡓ౰౔و୆คࠦ و

ݹࠦ اࡩ اଛଓوፑ፟ اଛଓࢵܻࢵޢࠦاࡩ࣐࢖ق  إၰ߄ىاࢵႀޯ߄ࡷެܻ ፥ጿ ࠁࣀܻހჱჅ ፥ጿ)NaCl .( ܻ୐งܻޢࠦ ᆿᆝ࣠ر৲ਔ اࡩࢧ࣠دݹ࣠م  0.75 ، 0.50 ຫ຀ܻߙࠦ ࡩެ࣏࢖

ݹߥࠦ  )DFT(اࡩ࣠࣌ޢߦޢࠦ  உै࣐ޢࠦ  اଛଓࡷ࣠اج، و ፥ፕ ࣍࢖ ݹࠦ اଐଌݘ࢔زة ا ༨ဂޢݟ मऌ  WIEN2Kރၖᆆܻ اଐଌ࣐ީߥࠦ FP-LAPW (፥ጿ(اଐଌࣀޯ࣠

 ว෺ߥ࢖୓ก ࠢޯஎैܻࡷݘ যঠرކ࣐ܻم ݹଘଓރܻت اࡩޯީܻدل و اᇴᇍإࡷGGA ݘࡺࡴଐଌޯ߄رج اଐଌل ا Wu-Cohen .  

᎙Ꭸ ࠁࣀܻب މบกܻ اࡩࣃበ቎ީ و ࡷݘܻࡷࡣ اଘଓރࢥݓܻط و ࡷࣃޯߥܻކࠢ اଛଓوፑ፟ و ࠧޢᇯᆝܻ اࡩެ࣐ܻق اଐଌࣀޯߥ࣐ݪ اኆቱوران،و اࡩຫ຀ܻߙࠦ اࡩᆿᇍޢࠦ و 

 ࠦ୆෷࢔எैࣀޢࠦاყܻ࣍ެݓଐଌࢧܻݶ࢝ اஉैو ا ،ࠦ୆คو౰౔ࡓᚻࡩଘଓا ቿቱܻॶॱ५.  

 ፥ጕو౰౔ࡓᚻࡩଘଓا ᇯᇍޢಛಗا ၒল࣠أنݹ ໠ໄީ࢖ࡁଐଌاSr0.75Mn0.25O وSr0.5Mn0.5O   ݊ࣀޢࠦ ࡷყܻ࣍ެݑީܻرة ݑࡼ ࡷݘܻدن ރࢧߎ ࡷݓ

  .٪ 100اࢵޯߥ࣐ܻب ᇴᆝࡷࡣ ჱჅࣀީࠦ 

ذرة ࡷࡼ اଐଌެݓያዪ،౮ేެܻ ࡩBµ ᇯᇍ 5 اࡩީܻࡩݓࠦم اଐଌݓყܻ࣍ެࣀޢࠦ اࡩᆿᇍޢࠦ اഷവറࣀ࣠ހࠦ ൞ᒑᐽ࢖૵૓ܻت اଐଌ߄روࢵࠦ ރߦࢪ اࡩߥޢࡺࠦ اࡩࢧࠒޢႁࠦ وކ࣏ࠩ࢖ اࡩݘ࢔

ݹࢇ . ݹቧሼ࣓ اࡩࣀळॅك ࢸީࠢ اଐଌݘ߄൞ᒑᐽ ፥ጕݓყܻ࣍ެࣀޢࠦ اஊै߄৲ਔݹࠦ ಛಗ߄ه اଐଌ࢖૵૓ܻت ࡩߥ߄ وၴ߄ރܻ أن اቿቱܻஊै اଐଌݓყܻ࣍ެࣀޢࠦ اஊै߄৲ਔݹࠦ ఱఠޯߥ࢖ ݑࡼ ࣍࢖

  .اଐଌ࢔دوجاଐଌ࢖ง୍࣊ ހܻࡩޢࠦ اࡩޯީܻدل   p-dاࡩޯީܻدل

  .ᑃᐽࣀ౰౔ެხو୆ค࠯ ޢࠦاࡩޯࡓެ࣠ࡩ࣠ࠅ اଘଓ഻ܻവറتࡷެܻࢵީࠦ ᑃᐽޯ࣐ީޢߥܻت ፥ጿ  أᐱ᏶ܻاശവറߦߦࠦ  Sr1-xMnxOاଐଌ࢖૵૓ܻت  أხ჎ޯݝ

  

ݹࠦ اࡩຫ຀ܻߙࠦ اࡩ࣠࣌ޢߦޢࠦ :اࡩ൞ᇅᇍܻت اଐଌߦޯܻࠁޢࠦ  .ࡷݓყܻ࣍ެࣀޢࠦߙ౰ేو ࡷݘ߄୆คࠦ ރࢧߎ ૵૓୹୪ܻت،اಛಗޢᇯᆝܻ اଘଓࡩᚻࡓ౰౔وDFT،ࠦ୆ค  ރ࣏࢖
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Introduction générale 

 

La Spintronique ou électronique de spin [1], est une discipline récente de l’électronique qui 

exploite le  concept de spin électronique (moment magnétique de spin) comme un nouveau 

degré de liberté d’un électron en plus de sa charge, pour le traitement et le stockage de 

l’information [1 ,2].  

L’avantage attendu des dispositifs de la Spintronique par rapport aux dispositifs 

électroniques conventionnels seraient la non-volatilité, l’augmentation de la vitesse de 

traitement des données, l’augmentation de la densité des transistors et la diminution de la 

consommation d’énergie. 

Les semi-conducteurs magnétiques dilués (DMS) à base de semi-conducteurs de types -

V et -V sont les principaux candidats au développement des technologies et des 

applications de la Spintronique, car certains présentent un caractère demi-métallique [3] et 

leur états ferromagnétiques est stable à des températures supérieures à la température 

ambiante [4.5]. Ces composés sont souvent des semi-conducteurs légèrement dopés par des 

ions magnétiques, par exemple du GaAs dopé Mn. Pour envisager sérieusement des 

applications, il est maintenant  indispensable de chercher des semi-conducteurs 

ferromagnétiques  pouvant fonctionner à la température ambiante.  

L’oxyde de strontium appartient à la famille des -V alcalino-terreux, qui sont de très 

importants semi-conducteurs avec une large bande interdite. L’oxyde de strontium est un 

matériau d’intérêt considérable pour plusieurs applications technologiques en allant de la 

catalyse à la microélectronique [6].  

Les propriétés structurales, électronique et élastique du matériau SrO ont été étudiées par 

plusieurs méthodes théoriques [7-8]. Récemment, Berri et al. [9] ont étudié les structures 

électronique et magnétique de SrO dopé par les impuretés magnétiques Mn et Cr. Ils ont 

prédit le comportement demi-métalliques ferromagnétiques dans Sr1-x(Mn,Cr)xO aux 

concentrations x= 0.25 et 0.75 par l’utilisation des méthodes de premier principe. 

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques et magnétiques 

de matériau SrO dans la structure NaCl dopé par l’ion de manganèse Mn. Nous avons 

investigué le comportement demi-métallique ferromagnétique de Sr1-xMnxO avec les 

concentrations 0.25, 0.5, 0.75 afin de prédire ce caractère pour de possibles applications à 

l’électronique de spin dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité [10, 11] et 
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en utilisant la méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) [12] implémenté 

dans le code WIEN2K [13]. 

Ce mémoire de master contient trois chapitres. Le premier chapitre est consacré à la 

théorie de la fonctionnelle de la densité DFT qui a été élaboré par Hohenberg, Kohn et Sham 

dans les années soixante et à la méthode des ondes planes augmentées et linéarisées à 

potentiel total. Le deuxième chapitre consiste à évoquer d’une part, la Spintronique et ses 

applications et d’autres part les semi-conducteurs dilués DMS. Dans le troisième chapitre, 

nous décrivons les détails de nos calculs par l’utilisation du code WIEN2K ainsi que 

l’interprétation de nos résultats concernant les propriétés structurales, magnétiques et 

électroniques de Sr1-xMnxO aux concentrations x= 0.25, 0.5, 0.75.En dernier lieu, nous 

achèverons cette étude par une conclusion générale. 
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1.1. Introduction : 

La théorie de la fonctionnelle de la densité, qu’on notera DFT pour « Density Functional 

Theory », est une approche numérique à la modélisation de la mécanique quantique. Elle 

permet de reproduire la structure électronique d’un système complexe c'est-à-dire elle  

transforme un problème à N corps, qu’est l’équation de Schrödinger, en un problème à un 

corps en un laps de temps assez court grâce au développement des ordinateurs. 

Nous commençons dans ce chapitre par évoquer l’historique du développement de cette 

méthode. De l’équation de Schrödinger jusqu’aux équations de Kohn et Sham, puis nous 

finissons par une courte présentation ‘’wien2k’’, un code utilisé dans le cadre de ce mémoire.  

 

1.2. La théorie de la fonctionnelle de la densité :  

1.2.1. L’équation de Schrödinger : 

L’équation de Schrödinger a été mise au point en 1925 par Erwin Schrödinger. Le but de la 

DFT est de résoudre cette équation sans introduire les paramètres liés à l’expérience. Ce qui 

est à la base des méthodes ab initio ou de premier principe et ce qui se résume à déterminer 

l’énergie et la fonction d’onde, respectivement E et , de l’équation suivante : 

෡ (ܴூܪ ,  ௜)= E            (1.1)ݎ

H෡ Étant l’hamiltonien totale du système quantique étudié. Dans le cas non relativiste il s’écrit 

sous la forme : 

=෡்ܪ ෠ܶ௡ + ෠ܶ௘ + ෠ܸ௡ି௘ + ෠ܸ௡ି௡ + ෠ܸ௘ି௘             (1.2) 

où  ෠ܶ௡ et ෠ܶ௘ représentent respectivement l’énergie cinétique des noyaux et des électrons, tandis 

que ෠ܸ௡ି௘ , ෠ܸ௡ି௡ ݁ݐ ෠ܸ௘ି௘ représentent l’interaction coulombienne respectivement, entre les 

noyaux et les électrons, entre les noyaux et entre les électrons. Elle est attractive pour le 

premier terme à cause de charges opposées du noyau et de l’électron, alors qu’elle est 

répulsive pour les deux autres, noyaux-noyaux et électrons-électrons. 

L’Hamiltonien s’écrit en développant chaque terme de l’équation (1.2) comme suit :  

- = ෡்ܪ
 ħ ଶ

2
൭෍

∆ோ௜ଶ

݊ܯ + ෍
∆௥௜ଶ

݉݁

௡ே

௜

௡ே

௜

൱ +
݁ଶ

4ߝ଴
ቌ

1
2෍෍

ܼ௜ ௝ܼ

|ܴ௜ − ௝ܴ|

௡ே

௝வ௜

௡ே

௜ୀଵ

−෍෍
ܼ௜

หܴ௜ − ௝หݎ

௡ே

௝ୀଵ

௡ே

௜ୀଵ

+ ෍෍
1

௜ݎ| − |ఈݎ

௡ே

ఈவ௜

௡ே

௜ୀଵ

ቍ 

(1.3) 

Les propriétés physiques observables sont toutes contenues dans cette dernière équation 

(1.3). Néanmoins de part de sa complexité (équation à N+M particules) il est impossible de la 

résoudre de manière directe, il est donc fait recours à de nombreuses approximations 

présentées ci-après.  
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1.2.2.  L’approximation adiabatique de Born Oppenheimer : 

Désigné deux années après la parution de l’équation de Schrödinger en 1925, 

l’approximation de Born Oppenheimer est la première étape dans la simplification de cette 

dernière  [1]. 

Nous la devons à Max Born et Robert Oppenheimer qui ont prouvé qu’en raison de la 

différence importante entre la masse du noyau et celle des électrons (Mn=1836.Me), on peut  

découpler les deux mouvements (celui du noyau et des électrons).  

La fonction d’onde totale est donc égale au produit de la fonction d’onde nucléaire R  

et électroniqueோ(ݎ). 

ோ(ܴ, (ݎ =  (ܴ)ோ(ݎ)            (1.4) 

Les changements qu’apportent cette approximation à l’équation (1.2) est qu’il est 

maintenant possible de considérer que l’énergie cinétique des noyaux est nulle (que les 

noyaux sont fixes) ෠ܶ௡ = 0 à cause du mouvement rapide des électrons par rapport à celui des 

noyaux.  

Ce qui mène à poser ෠ܸ௡ି௡ =  ∁ௌ௧௘  et le problème passe donc d’une complexité de N 

électron +M noyaux à une complexité à N électron.  

Le nouvel Hamiltonien s’écrit comme suit : 

෡்ܪ = ෠ܶ௘ + ෠ܸ௡ି௘ + ෠ܸ௘ି௘ + ௌ௧௘ܥ              (1.5) 

Malgré cette simplification résultante, la résolution de l’équation de Schrödinger avec ce 

hamiltonien est toujours irréalisable, à cause de la complexité des mouvements et des 

interactions électroniques. 

 

1.2.3. Les modèles de Hartree et de Hartree-Fock : 

Dans la continuation de ce qui a été fait pour pouvoir résoudre l’équation de Schrödinger, 

Douglas Hartree proposa en 1928 [2] sa méthode. Elle consiste à écrire une équation poly-

électronique de N électrons en N équation mono-électroniques. Ainsi la fonction d’onde totale 

s’écrit comme le produit des N fonctions d’onde de chaque électron :  

 (ݎଵ ,ݎଶ ,ݎଷ…………….ݎ௡) = ∏ ௜(ݎ௜)ே
௜ୀଵ             (1.6) 

Cependant, Slater et Vladimir Fock démontrèrent en 1930 que la méthode de Hartree ne 

satisfaisait pas au principe d’exclusion de Pauli. Ce n’est qu’en 1930 que la méthode Hartree-

Fock vit le jour, et contrairement à la méthode Hartree ou la fonction poly-électronique s’écrit 

comme un produit, elle s’écrit dans la méthode Hartree-Fock sous la forme d’un déterminant 

de Slater qui prend en compte l’antisymétrie de la fonction d’onde : 
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(ݎଵ ,ݎଶ ,ݎଷ,……………..ݎே ) = ଵ
√ே

൥
ଵ(ݎଵ) ⋯ ே(ݎଵ)

⋮ ⋱ ⋮
ଵ(ݎே) ⋯ ே(ݎே)

൩             (1.7) 

où la fonction d’onde s’écrit sous la forme: ௜(ܺ) = ௜ ( ௜ܺ)൫௜൯ avec  la fonction 

orthonormé de spin (± ଵ
ଶ
). 

 

1.2.4. Formalisme de la théorie de  la fonctionnelle de la densité (DFT) : 

Pierre Hohenberg, Walter Kohn et Lu Jeu Sham ont conçu la théorie de la fonctionnelle de 

la densité vers la moitié des années soixante du XXème siècle, bien après les travaux de 

Hartree Fock.  

Contrairement aux travaux antérieurs qui prenaient la fonction d’onde comme le paramètre 

clé, la DFT démontre que le niveau fondamentale peut être parfaitement déterminé en utilisant 

la densité électronique (r) inspirée par les travaux de Thomas et Fermi qui ont montré que 

l’énergie fondamentale d’un gaz d’électron peut être directement pour tout systèmes 

électronique.  

 

1.2.4.1. Les théorèmes de Hohenberg et Kohn : 

Les travaux de Hohenberg et Kohn proposés en 1964 représentent un grand pas dans la 

résolution de l’équation de Schrödinger [3]. Ils ont émis deux théorèmes qui constituent la 

base pour la DFT : 

 

a)  Premier théorème de Hohenberg et Kohn : 

Le premier théorème stipule que l’énergie d’un système électronique est une fonctionnelle 

unique de la densité électronique (ݎ) ce qui peut s’écrire comme suit : 

 (1.8)               ()ܧܧ                            

,]ܧ                              ௘ܸ௫௧ ]∫ ௘ܸ௫௧(ݎ)(ݎ)݀ݎ +  (1.9)               ()ܨ

Avec : F() = T [] + ௘ܸ௘[] 

ܶ[] représente la fonctionnelle d’énergie cinétique et ௘ܸ௘[] le terme d’interaction 

électron.électron.  

L’importance de théorème est primordiale car il montre qu’il est possible d’obtenir toute la 

caractéristique d’un système électronique grâce à sa densité. 
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b) Deuxième théorème de Hohenberg et Kohn :  

Le deuxième théorème de Hohenberg et Kohn stipule que pour la densité électronique de 

l’état fondamentale ଴(ݎ) la fonctionnelle de l’énergie du système est minimale :  

 ൯                        (1.10)ܧ൫ ݊݅ܯ ܧ                                                    

Les travaux d’Hohenberg et Kohn ont permis de reformuler le problème concernant la 

résolution de l’équation de Schrödinger, néanmoins F [] reste impossible à calculer à cause 

de la complexité du système à N électrons.  

 

1.2.4.2.  Les équations de Kohn et Sham : 

Le dernier problème laissé par les théorèmes Hohenberg et Kohn fut résolu une année 

après la publication des travaux de Lu Jeu Sham et Walter Kohn en 1964 [4]. La résolution de 

F() a été accomplie en remplaçant le problème de N électrons interagissant entre eux, en un 

problème en N particules fictives indépendantes (non inter-agissantes) possédant la même 

densité électronique ݎ et baignant dans un potentiel effectif ௌܸ . 

Ainsi l’équation de Schrödinger se transforme en N équations de Schrödinger mono-

électroniques communément appelées équations de Kohn et Sham et données par : 

[− ଵ
ଶ
∇ଶ   + ௌܸ(ݎ)௜(ݎ) =  ௜௜(ݎ)                (1.11) 

Avec : ௌܸ  = ௡ܸ௢௬ +  ுܸൣௌ(ݎ)൧+  ௑ܸ஼ൣௌ(ݎ)൧                  (1.12) 

ௌ (ݎ)  = ∑ |௜(ݎ)|ଶெ
௜                 (1.13) 

où ௌܸ représente le potentiel dans lequel baignent les électrons, ுܸ le potentiel d’Hartree ௡ܸ௢௬  

le potentiel crée par les noyaux, ௑ܸ஼  le potentiel d’échange de corrélation, ௦ la  densité 

électronique du système,௜ ݁ݐ ௜ respectivement, la fonction d’onde mono-électronique et 

l’énergie qui lui correspond. 

Dans les équations (1.11), (1.12) et (1.13) seul ௑ܸ஼  [௦(ݎ)] a besoin d’être approximé car 

toujours impossible de calculer à nos jours. 

Le schéma ci-dessous représente le processus itératif qui permet la résolution des équations 

de Kohn et Sham : 
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  Initialiser avec la densité 
  de charge de départ 0(r) 

 
 
                                                               Input : n-1(r) 

 
 
                                      Détermination de VH et Vxc                                               HKS 

 

 

                                        Résoudre HKSnn= nn                                                  n 

 

 

      Construire n 

   à partir de n 
 
 
 

n(r)=n-1(r) ? 
 
 

oui 
 

n(r) est la densité  
      Auto-cohérente  

 

 

 

Figure 1.1 : Processus itératif « self consistant » permettant 

de résoudre les équations de Kohn et Sham [5]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

non 
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1.2.4.3. Les approximations d’échange et corrélation : 

 

a) L’approximation  de la densité locale (LDA) : 

Fondée sur le modèle du gaz d’électron, l’approximation de la densité locale (LDA Local 

Density Approximation) est considérée comme le premier degré d’approximation de l’énergie 

d’échange et corrélation.  

                                Eଡ଼େ୐ୈ୅[]∫ rଡ଼େ(r)dr                     (1.14) 

La méthode LDA à tendance à sous-estimer le terme d’échange alors qu’elle surestime le 

terme de corrélation, ce qui cause de la compensation entre ces deux termes donne au final 

d’assez bon résultats. Mais elle ne décrit pas bien le système où  la densité varie brusquement.  

 

b) L’approximation des gradients généralisée (GGA) : 

La GGA considère comme le deuxième degré d’approximation tente de corriger les défauts 

de la LDA en implémentant une dépense au gradient de r au terme d’échange-corrélation. 

En effet, la LDA donne un bon résultat pour un système avec une densité lentement 

variable. Mais comme toute modélisation, cette approximation atteint ses limites lorsqu’il 

s’agit de traiter des systèmes dont la densité  r   varie localement à travers son gradient

( )r
 . On a recours à l’introduction du gradient de la densité dans la description des effets 

d’échange et de corrélation.  

L’approximation du Gradient Généralisé (GGA Generalized Gradient Approximation) 

dans laquelle Exc[  r  ] se comporte, d’une manière générale, comme une  fonction de la 

densité d’électrons et dépend de sa variation locale car le gradient permet de prendre en 

compte la variation de la densité au voisinage de chaque point. 

La fonctionnelle de l’échange et corrélation est donnée par : 

                            
      3,GGA GGA

xc xcE r f r r d r         
   

               
(1.15) 

où GGA
xcf  dépend en particulier de la fonctionnelle utilisée. 

 

 

 

 

 

 



Chapitre 1                                                                                                        Cadre théorique et méthode de calcul 
 

10 
 

1.3. Méthode des Ondes Planes Linéarisées Augmentées (FP- LAPW) : 

Il existe plusieurs méthodes pour calculer les différentes propriétés des solides (structure 

de bande, l’énergie de cohésion de la densité de charge ……etc.), on peut citer quelques une 

ci-après.  

1.3.1. Le potentiel Muffin-Tin :  

L’idée de cette approximation est que le cristal est devisé en deux régions, une région 

sphérique et une autre interstitielle, comme il est montré dans la figure. Cette approximation 

est simple et efficace pour résoudre l’équation de Schrödinger. 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 1.2 Schéma de la répartition de la maille élémentaire selon la méthode APW en 

sphères atomiques (sphère Muffin-Tin) et en région interstitielle. 

 

1.3.2. La méthode des ondes planes augmentées APW : 

La méthode ‘’ APW ‘’est exposé par Slater en 1937 dans son article [7]. Elle utilise l’idée 

de potentiel Muffin-Tin. Le potentiel est développé sous la forme suivante : 

                       V (⃗ݎ) = ൜ݎ         (ݎ) ݒ < ெ்ݎ
ݎ                0 > ெ்ݎ

          (1.16) 

Les fonctions d’onde du cristal sont développés dans des bases différentes selon la région 

considérée, solution radiale de l’équation de Schrödinger a l’intérieur de la sphère MT et des 

onde planes dans la région interstitielle. 

Alors la fonction d’onde  (r) est de la forme :  

                                        (r)= ൝
(ଵ) =  ଵ


భ
మൗ
∑ ீீܥ ݁௜(ீା௄)௥ ݎ                       > ெ்ݎ

(ଶ) = ∑ ௟௠௟௠ܣ ௟(ݎ) ௟ܻ௠(ݎ)                   ݎ < ெ்ݎ
          (1.17) 

 : Le volume de la cellule élémentaire. ீܥ : Coefficient de développement onde plane. 

௟௠ : Le coefficient du développement en harmonique sphériqueܣ ௟ܻ௠. 

La fonction ௟(ݎ) est une solution régulière de l’équation de Schrödinger pour la partie 

radiale qui s’écrit sous la forme :  
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                    ቄ− ௗమ

ௗ௥మ
+ ௟(௟ାଵ)

௥మ
+ −(ݎ)ܸ ௟ቅܧ (ݎ)௟ݑݎ = 0                          (1.18) 

V (r) : est le potentiel Muffin-Tin.  ܧ௟ : est l’énergie de linéarisation. 

Les coefficients ܣ௟௠ sont déterminés à partir de la condition de continuité de la fonction 

d’onde (r) à la limite des sphères MT. 

Pour vérifier cette condition on développe les ondes plane en fonction des harmonique 

sphérique, sachant que : 

Exp i [⃗ݎ + ݎ⃗[⃗݃ = 4∑ ∑ ݅௟ା௟
ି௟

∞
௜ୀ଴ ௟݆൫หܭሬሬ⃗ − ݃⃗|൯ ௟ܻ௠(,) ௟ܻ௠

∗ (௚ሬ⃗ ,௚ሬ⃗ )        (1.19) 

où : 

หܭሬሬ⃗ + ݃⃗|, ቀ௚ሬ⃗ ,௚ሬ⃗ ቁ , sont les coordonnés sphérique du vecteur (ܭሬሬ⃗ -݃⃗).  ݆ ௟
 : sont les fonctions de 

Bessel sphérique. 

Par l’introduction l’équation  (1.19) dans l’équation (1.17) en faisant  r=ݎெ் et (ଵ) = (ଶ) on 

peut déterminer les coefficients  ܣ௟௠ : 

௟௠ܣ                   = ଶ௜೗


భ
మ௨೗(௥)

∑ ீீܥ ௟݆(|ܭ + (ܴ|ܩ ௟ܻ௠
∗ ܭ) +  (1.20)                   (ܩ

                 ௚
(ଶ)(⃗ݎ)= ସ

బ
భ
మൗ
∑ ݅௟௟,௠

௝೗(ห௞ሬ⃗ ା௚ሬ⃗ |௥⃗)
௨೗(,௥)

,௟(ݑ (ݎ ௟ܻ௠ ௟ܻ௠
∗ (௚ሬ⃗ ,௚ሬ⃗ )                    (1.21) 

La solution (1.17) est appelle l’onde augmentée, a l’intérieure des sphères, elle représente 

des solutions de l’équation de Schrödinger qui n’est pas le cas dans la région interstitielle, par 

conséquent la fonction ne représente  pas une solution de celle équation pour le cristal entier. 

La méthode APW présente des difficultés liée à la fonction ݑଵ(ܴ) qui apparait au 

dénominateur de l’équation (1.21). 

Plusieurs modification ont été apporté a la méthode APW, notamment celles proposés par 

Koelling [8] et par Anderson [6]. 

Les modifications consiste a représenté la fonction d’onde (ݎ)à l’intérieur des sphères par 

une combinaison linéaire des foncions radiales ݑ௟(ݎ) et leur dérivées par rapport à l’énergie u 

(r). Ces modifications ont donné naissance à la méthode FP-LAPW. 

 

1.3.3. La méthode des ondes planes linéarisées augmentées FP-LAPW : 

La méthode des ondes planes linéarisées augmentées (FP-LAPW) [9] propose que pour 

résoudre les problèmes rencontrés dans la méthode APW, la modification des fonctions de 

base. En 1957 Anderson [6] à utiliser des combinaisons des fonctions radiales ݑ௟ et leurs 

dérivés, par rapport à l’énergie des sphères. 
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Les  fonctions ݑ௟ sont définies comme dans la méthode APW par contre la fonction  ݑ௜ doit 

satisfaire l’équation suivante :  

                     ቄ− ௗమ

ௗ௥మ
+ ௟(௟ାଵ)

௥మ
+ (ݎ)ݒ − (ݎ)݈ݑ௟ቅrܧ =  (1.22)                         (ݎ)௟ݑݎ

Ces fonctions radiales ݑ௟݈݁ݑ ݐ assurant à la surface de la sphère MT, la continuité avec les 

ondes plane de l’extérieur. Alors les fonctions d’onde sont définies comme des ondes planes 

augmentées linéairement (LAPW) s’écrivent : 

(ݎ) = ൝
ଵ
√
∑ ܭ)݅]݌ݔ݁ + ݎ           ݎ[(ܩ > ெ்ீݎ

∑ (ݎ)௟ݑ௟௠ܣ] + ௅,௠[(ݎ)ݑ௟௠ܤ ௟ܻ௠ ݎ < ெ்ݎ
ൡ     (1.23) 

Les coefficientsܤ௟௠correspendant a la fonction ݑ௟, ils sont de même nature que ܣ௠௟. Si 

 ௟diffère un peu de l’énergie de bande, une combinaison linéaire produira mieux la fonctionܧ

radiale. Alors, on peut écrire la fonction ݑ௟ en fonction de sadérivéݑ௟ et de l’énergieܧ௟. 

(ݎ)௟ݑ                   = ௟(௟ݑ , (ݎ + (− (ݎ)݈ݑݎ(௟ܧ + 0((−  ௟)ଶ)                  (1.23)ܧ

Où 0((-ܧ௟)ଶ)  représente l’erreur quadratique énergétique. 

La méthode LAPW assure ainsi la continuité de la fonction d’onde à la surface de la sphère 

MT, mais le calcul perd sa précision par rapport à la méthode APW, qui reproduit la fonction 

d’onde très correctement.  

 

1.4. La structure du code WIEN2K : 

La simulation numérique permet aujourd’hui la détermination des propriétés structurales et 

électroniques de la matière et des solides. Parmi ces méthodes ab initio on a la méthode des 

ondes planes linéarisées augmentées (FP-LAPW) qui est utilisé pour le calcul des structures 

électroniques, cette méthode est introduite dans le code WIEN2K développé par Blaha et ses 

collaborateurs [10]. 

Le calcul se fait en trois étapes : 

 L’initialisation : 

 La création du fichier case.struct qui contient le paramètre de réseau, les rayons 

Muffin-Tin et la structure cristalline 

 NN : calcul de la distance entre les plus proche voisin jusqu’à une distance indiqué 

pour vérifier le non chevauchement des sphères Muffin-Tin. 

 LSTART : pour le choix du potentiel d’échange et de corrélation. 

 SYMMETRY : génération et vérification des opérations des symétries spatiales. 

 KGEN : génère les points spéciaux dans la zone irréductible de Brillouin. 
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 DSTART : calcul de la densité de charge  du cristal par la superposition des densités 

atomiques. 

 Le cycle auto-cohérent : 

Les étapes de l’initialisation sont établies pour la préparation de cycle auto-cohérent (SCF), 

qui se fait avec un script des programmes comme suit : 

 LAPW0 : calcule le potentiel à partir de la densité calculée par LSTART. 

 LAPW1 : calcule les valeurs et vecteurs propre. 

 LAPW2 : calcule la densité de charge de valence. 

 LCORE : calcule les états du cœur. 

 Le calcul des propriétés : 

Le calcul des propriétés physiques se fait à l’aide des programmes suivants : 

 OPTIMIZE : ce programme détermine l’énergie totale en fonction du volume pour 

trouver le paramètre de réseau et le module de compressibilité  

 LAPW5 : ce programme génère la densité de charge  

 TETRA : ce programme détermine la densité d’état totale et partielle. 

 SPAGHETTI : ce programme calcule la structure de bande. 

 OPTIC : calcule les propriétés optiques. 
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2.1. L’électronique de spin ou Spintronique : 

2.1.1. Introduction : 

Les recherches permanentes sur les technologies actuelles en vue d’améliorer la 

miniaturisation ainsi que la rapidité des composants mettent aujourd’hui en évidence les 

limites de l’électronique classique. C’est pourquoi de plus en plus de projets étudient une 

nouvelle sorte d’électronique : la Spintronique ou électronique de spin, qui utilise le spin des 

électrons pour traiter ou stocker des informations. 

 En effet, la Spintronique se propose d’utiliser le spin de l’électron en plus sa charge pour 

guider les électrons et créer des courants. Dans les années 30 Sir Neville Mott, prix Nobel de 

physique a émis l’idée que le spin d’électron intervient dans la conduction électrique. 

Cette idée fut reprise par Albert Fert, directeur scientifique de CNRS/Thalès, dans les 

années 70. Il montra l’influence de spin sur la mobilité des électrons dans les métaux 

magnétiques comme le fer et le nickel. 

Mais les chercheurs se heurtaient à un problème dans tels matériaux ; le spin de l’électron 

ne reste stable que sur une distance de l’ordre de 0.1 m en moyenne et au-delà il s’inverse. 

Cette distance est appelée distance de relaxation du spin. 

Il a donc fallu attendre l’arrivé de technique de dépôt sous ultravide comme l’épitaxie par 

jet moléculaire (MBE) aux milieux des années 80 pour pouvoir mettre en évidence la 

Spintronique.  

Albert Fert et ses collaborateurs ont ainsi pu mettre en évidence la magnétorésistance 

géante (GMR) en 1988. Son utilisation a permis d’augmenter les capacités de stockage des 

disques dur des ordinateurs. Albert Fert et Peter Grunberg se sont ainsi vu décerner le prix 

Nobel de physique en 2007 pour leur découverte. 

Aujourd’hui, l’électronique de spin est à la recherche de nouveaux matériaux permettant de 

répondre à un certain nombre de défis technologiques qui conditionnent la réalisation de 

nouveaux dispositifs. Parmi ces matériaux, les semi-conducteurs magnétiques dilués qui font 

désormais l’objet de nombreuses études. 

La Spintronique possède des applications importantes, les plus répandues étant la lecture 

des disques durs par la GMR, TMR et l’écriture des mémoires magnétiques MRAM dans les 

ordinateurs. 

 

2.1.2. La magnétorésistance géante GMR: 

Le principe de fonctionnement de la GMR est basé sur un empilement de multicouches 

métalliques, ferromagnétiques et non magnétiques, par exemple de Fe et Cr [1,2]. Un 
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changement de résistance important est observé lorsque sous l’effet d’un champ magnétique 

extérieur, les aimantations macroscopiques des couches magnétiques successives, basculent 

d’un état antiparallèle vers un état parallèle aligné. 

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

caractérisées par un empilement de deux couches ferromagnétiques à magnétisation parallèle 

(figure 2.1.a) et un antiparallèle (figure 2.1.b) séparées par une couche conductrice non-

magnétique [3]. Les électrons de conduction électrique peuvent avoir un spin parallèle 

(majoritaire ) ou (minoritaire ) par rapport à l’aimantation des couches. Les trajectoires des 

électrons sont déterminées par leur spin car les phénomènes de diffusion sont forts dans le cas 

d’un spin opposé à la magnétisation et plus faible dans le cas contraire. Dans la configuration 

avec des couches magnétisation parallèle les électrons de spin majoritaire (݁௨௣) passent à 

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

minoritaire (݁ௗ௢௪௡) sont plus fortement diffusés (flèche rouge). Dans la configuration 

antiparallèle les électrons sont tous diffusés et donc la résistance de la structure est plus 

élevée. 

Dans le cas d’absence de champ magnétique extérieur, les axes d’aimantations des couches 

ferromagnétiques successives sont opposés et la résistance est maximale alors qu’en présence 

d’un champ magnétique, les axes d’aimantations des couches ferromagnétiques s’alignent 

progressivement dans l’axe du champ magnétique appliqué et la résistance électrique dans la 

structure diminue.          

 

(a)                                                        (b) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2.1 : Principe de fonctionnement de la magnétorésistance géante. 

(a) Magnétisation parallèle et (b) Magnétisation antiparallèle. 
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2.1.3. La magnétorésistance tunnel (TMR) : 

Un effet similaire à la magnétorésistance géante appelé magnétorésistance tunnel (TMR) a 

été observé dans des systèmes constitués de deux électrodes ferromagnétiques (couche libre et 

couche piégé) séparer par une fine couche isolante (appelés barrière tunnel) dont l’épaisseur 

est de l’ordre du nanomètre. La couche piégée joue le rôle de couche de référence, son 

aimantation étant figée soit par couplage avec une couche fortement antiferromagnétique, soit 

du fait de son caractère magnétique plus dur. L’autre couche ferromagnétique conserve la 

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

En 1975 Jullière [4] a développé un model basé sur deux hypothèse pour rendre compte de 

cette TMR. La première hypothèse est que le spin de l’électron est conservé dans lors du 

transport tunnel. La seconde est que la probabilité de transmission des électrons à travers la 

barrière est proportionnelle à la densité d’états au niveau de fermi dans l’électrode réceptrice. 

Le nombre d’électrons candidat au passage est proportionnel a la densité d’états au niveau de 

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

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

La figure 2.1 est une représentation schématique du modèle de Jullière. Les densités d’états 

des électrons de spins majoritaires et minoritaires (݊݁ݐ ݊) sont représentées par des 

paraboles décalés en énergie. Ce décalage en énergie induit ce que Jullière définit comme la 

polarisation P des matériaux ferromagnétiques : 

                           P=௡ି௡
௡ା௡

                            ( 2.1) 

Dans une configuration parallèle des aimantations des deux matériaux ferromagnétiques, la 

densité d’états de Fermi des électrons de spin majoritaire est importante dans l’électrode 

émettrice ܨଵ et dans l’électrode réceptriceܨଶ. La résistance correspondante est donc faible ݎ 

pour ce canal de spin alors que la densité d’état au niveau de Fermi des électrons de spin 

minoritaire est faible dans les deux électrodes, la résistance tunnel ܴ dans ce cas est 

importante. Par conséquent, le courant est principalement dû au canal de spin majoritaire. La 

résistance globale de la jonction tunnel magnétique dans l’état parallèle est donnée par : 

                                ܴ= ௥.ோ
௥ାோ

                          (2.2) 

Dans la configuration d’aimantation antiparallèle, la densité d’états au niveau de Fermi des 

électrons de spin majoritaire ou minoritaire est faible soit dans l’électrode émettrice ou bien 

l’électrode réceptrice. Les deux canaux conduisent de façon équivalente globalement plus 

faible que dans le cas d’aimantation parallèle. Par conséquent, les résistances tunnels des 
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électrons de spin majoritaire ܴ et de spin minoritaire ܴ sont moyennes. La résistance totale 

de la jonction tunnel magnétique dans l’état antiparallèle est : 

                                     R = ୖ.ୖ
ୖାୖ

                               (2.3) 

La faible résistance ݎ rend ܴ plus faible queܴ. Un changement de configuration des 

aimantations d’un état parallèle vers un état antiparallèle entraine donc un changement de 

courant électrique à travers la barrière tunnel. 

 

 
Figure 2.2 : Effet tunnel entre deux couches ferromagnétiques F1 et F2séparé par une barrière 

isolante I du potentiel rectangulaire déformé par l'application d’une tension V. 

 

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

système entre ses deux valeurs extrêmes :  

TMR = ோିோ
ோ

=ீುିீಲು
ீಲು

=௡భ
௡మା௡భ௡మ

௡భ௡మା௡భ௡మ
= ଶ௉భ௉మ
ଵି௉భ௉మ

         (2.4) 

 

2.1.4. Mémoire magnétique à accès aléatoire (MRAM) : 

 La magnétorésistance tunnel a rapidement trouvé des applications dans le stockage 

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

submicronique pour coder l’information par une série de 0 à 1 : état « 0 » correspond à la 

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

antiparallèle (résistance forte).En pratique, plus la différence entre les deux niveaux de 

résistance élevée plus la lecture des états est rapide. La non volatilité de ces systèmes 
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magnétiques et la démonstration d’écriture sub-nanoseconde permettent d’envisager leur 

utilisation en tant que mémoire de stockage d’une grande fiabilité et de support pour le 

traitement de données logiques. De tels système sont appelés MRAM. 

La figure 2.3 représente l’architecteur des MRAM : une jonction tunnel magnétique 

connectée en série avec un transistor de sélection une ligne de bit et une ligne de mot. 

L’écriture est effectuée en fermant le transistor et en faisant passer des courants à travers la 

ligne de bit et la ligne de mot qui se croisent au niveau du point mémoire adressé. On crée 

ainsi deux champs magnétiques orthogonaux au niveau de la jonction. Ces deux champs 

magnétiques pris indépendamment ne permettent pas le renversement de l’aimantation de la 

couche libre car le champ magnétique créé à l’intersection  des deux courants doit être 

supérieure au champ coercitif de la couche libre. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2.3 : Architecture d’une mémoire MRAM constitué d’une  

Matrice de jonctions tunnels magnétiques [5]. 

 

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

ligne de bit. La mesure de résistance ainsi obtenue correspond à l’état de résistance faible ou 

fort. Cependant, en appliquant une tension entre deux lignes, un ensemble de chemins 

possible pour le courant traversant une ou plusieurs jonctions tunnel magnétique se 

superposent. Pour éviter ce problème de lecture, un transistor en série a été ajouté avec chaque 

cellule pour pouvoir les adresser chacune individuellement lors de la lecture.  

 

2.2. Les semi-conducteurs magnétiques dilués DMS : 

 Un semi-conducteur magnétique dilué est un semi-conducteur dans lequel une certaine 

quantité d’atomes du semi-conducteur hôte est substituée par des atomes portant un moment 
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magnétique. La combinaison des propriétés électroniques et optiques des semi-conducteurs 

avec les propriétés magnétiques d’un matériau ferromagnétique donne naissance à la 

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

magnétiques. C’est une thématique  en plein essor dans le domaine de l’électronique de spin. 

 

2.2.1.  Les famille des semi-conducteurs magnétiques : 

Les semi-conducteurs magnétiques peuvent être divisés en deux familles distinctes : les 

semi-conducteurs où les éléments magnétiques forment un réseau périodique et les semi-

conducteurs magnétiques dilués où les éléments magnétiques sont répartis d’une manière 

aléatoire. 

 
Figure 2.4 : (a) Semi-conducteur ou les éléments magnétiques forme un réseau périodique. 

(b) Semi-conducteur traditionnels sans éléments magnétiques. 

(c) Semi-conducteur magnétique dilué ou les éléments magnétiques sont repartis d’une 

manière aléatoire. 

 

2.2.2. Semi-conducteur où les éléments magnétiques substituent aléatoirement les cations 

(DMS) : 

En fonction de la matrice semi-conductrice hôte nous distinguerons plusieurs types de 

DMS : 

 Le Type III-V ou l’on trouve entre autre le GaMnAs et l’InMnAs. 

 Le Type IV à base de Si et ou de Ge dopé Cr, Mn, Ni ou Fe.  

 Le type II-VI comme le ZnTMO et le CdTMTe (TM : ion de la série des 

métaux de transition). 

 Les oxydes semiconducteurs Tiܱଶ, Snܱଶ et Hfܱଶ. 
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Les DMS III-V (essentiellement dopé manganèse) font l’objet de nombreux travaux. Le 

premier composé étudié en couche mince fut l’arséniure d’indium dopé au Mn. 

Le groupe H. Ohno a reporté en 1989 l’existence d’une phase homogène de l’arséniure 

d’indium dopé au manganèse « I݊ଵି௫݊ܯ௫As » ferromagnétique [6], puis ils ont montré en 

1992 que le ferromagnétisme était induit par les trous [7]. Ces deux publication ont encouragé 

de nombreux groupes à étudier les semi-conducteur dopé en Manganèse Mn et notamment le 

composé arséniure de gallium dopé au manganèse  « ܩ௔ଵି௫݊ܯ௫ݏܣ » qui fait l’objet de 

nombreuses études expérimentales et théorique depuis 1996[8]. Mais la température de Curie 

est la limitation majeure de ces DMS. En effet, la température observée la plus élevée qui est 

celle du GaMnAs élaboré par épitaxie par jet moléculaire (MBE) n’est que de l’ordre de 173K 

[9]. 

Dans les DMS III-V composé de manganèse, les ions magnétiques divalents ݊ܯଶାsont 

accepteurs. Le couplage ferromagnétique véhiculé par les porteurs est dominant. Le caractère 

magnétique et le dopage sont totalement liés, ce qui constitue un inconvénient pour l’étude et 

la compréhension de ces systèmes.  

 

2.3. Les interactions magnétiques : 

Les mécanismes les plus utilisé pour décrire les interactions magnétiques qui se 

manifestent dans les DMS sont essentiellement le super-échange, le double échange de Zener. 

Ces interaction d’échange ont un caractère indirect ou l’échange pouvant mener à une 

interaction ferromagnétique se fait en absence d’un recouvrement direct des orbitales les plus 

proches voisines (échange directe). 

 

2.3.1. Super-échange : 

L’antiferromagnétisme par l’interaction de super-échange a été mis en évidence pour des 

cristaux de LaMnܱଷ[10]. C’est un processus indirect où deux ions magnétiques (cations), les 

plus proches voisins, interagissent via un ion d’oxygène (anion). Les moments magnétiques 

des ions sont corrélés par une interaction d’échange entre eux et la bande de valence  p. Il n’y 

a pas dans ce cas de recouvrement orbital entre les ions magnétiques les plus proches voisins. 

Le super-échange ne nécessite pas la présence des porteurs de charges délocalisés. 

 

2.3.2. Double échange : 

Le modèle de double échange a été introduit par Zener [11,12] en 1951 pour expliquer le 

ferromagnétisme dans les manganites (pérovskites de formule générale ܣ     ௫
ூூூ ଵି௫  ܤ

ூூ Mnܱଷି) 
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comme ܽܮ଴.଻ܵݎ଴.ଷܱ݊ܯଷି.Ce modèle fait intervenir les ions d’oxygène pour assurer  le 

transport des électrons entre les cations manganèse d’états de charges différents (charges (III) 

et (IV)), qui sont séparés par une distance trop grande et pour lesquels l'échange direct 

(cation-cation) est nul.  

En utilisant les règles de Hund, Zener a considéré que l'état fondamental devrait être 

caractérisé par l'alignement parallèle des spins des électrons localisés. L’électron devrait donc 

se déplacé dans cet environnement de spins localisés parallèles conduisant ainsi à des 

interactions ferromagnétiques et, en même temps, à une délocalisation des électrons (figure 

2.6). Cette interaction se distingue du super-échange par la présence des porteurs de charges 

libres. Ainsi, il est nécessaire que le composé soit métallique afin d’autoriser le transfert 

électronique d’un ion Mn vers l’autre. 

La configuration du système, avant et après le transfert électronique, peut être décrite par 

les fonctions d'onde dégénérées : 

 ାସ݊ܯଷାܱିଶ݊ܯ:ଵߖ

 ାଷ݊ܯସାܱିଶ݊ܯ:ଵߖ

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2.5 : Double échange : cas de deux ions  et  séparé par un ion oxygène. Au même 

moment ou un électron de l’ion saute vers l’oxygène, celui-ci cède un électron vers l’autre ion 

Mn. Ceci n’est possible que si les deux ions de Mn ont leurs spins parallèles. 

 

2.4. Composés demi-métalliques ferromagnétiques ‘’HFM’’ : 

Un demi-métal est un matériau qui se comporte comme un métal pour une direction de 

spin (« spin up » ou bien « spin down ») et comme un isolant électrique ou un semi-

conducteur pour la direction opposé [13]. Cette fonctionnalité est appelé le ferromagnétique 

de demi-métalliques [14.15]. Bien que les demi-métaux soient ferromagnétiques, par contre la 

plupart des substances ferromagnétiques ne sont pas des demi-métaux. 
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Le terme de demi-métallicité a été introduit pour la première fois par Groot et al [16] au 

début des années 1980 qui s’intéresse aux calculs de la structure de bande pour l’alliage demi-

Heusler NiMnSb[17] ; seul les électrons d’une orientation de spin donnée (« up » et « down ») 

ont le caractère métallique, tandis que les électrons de l’autre orientation de spin ont un 

comportement isolant ou celui d’un semi-conducteur. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2.6 : Illustration schématique de la densité d’états pour: (a) un métal, (b) un semi-

métal, (c) un métal (spin polarisé), (d) un composé ferromagnétique, (e) un composé 

ferromagnétique Demi-métalliques, et (f) un composé ferrimagnétique Semi-métallique. () 

Spin majoritaire, () Spin minoritaire. 

 

La figure 2.6 représente la densité d'états (DOS) dans les cas suivants: (a) un métal avec 

une densité d'états localisée au niveau de Fermi, (b) un semi-métal avec un petit 

chevauchement des densités d'états autour du niveau de Fermi, (c) une représentation d'un 

métal tenant compte de la polarisation en spin de deux états sont identiques suivants les deux 

directions de spin, (d)montre la densité d’états d'un matériau ferromagnétique dans lequel les 

états majoritaires et les états minoritaires sont décalés les uns par rapport aux autres, cela est 

expliqué par la naissance d’une aimantation mesurable, et (e) le cas d'un demi-métal 

ferromagnétique (HMF) qui se comporte comme un isolant ou un semi-conducteur pour une 

direction privilégiée de spin et comme un métal pour la direction qui s’oppose; les matériaux 

HMF sont polarisés en spin à 100% , où ils ont un vaste potentiel d’application en 

Spintronique et optoélectronique. Enfin la (f) est le cas d'un demi-métal ferrimagnétique. 

Autrement dit, les demi-métaux ont une polarisation en spin de 100 % puisque l’un de ses 

deux orientations de spin ne contribue pas à la conduction. 
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Les matériaux ferromagnétiques conventionnels présentent une densité d’état électronique 

(N(ܧி)) au niveau de Fermi pour les électrons de spin majoritaires (N↑(ܧி)) et de spin 

minoritaires (N↓(ܧி)). La définition de la polarisation en spin (P), est la mesure de l’asymétrie 

en spin, elle est donnée par la relation suivante [18] :  

                         P=ேாಷିேாಷ
ேாಷାேாಷ

ܺ 100                 (2.5) 

(a) P= 0%                        (b) P=50%                    (c) P=100% 

Figure 2.7: Représentation schématique des densités d’états et polarisation en spin d’un 

matériau (a) non ferromagnétique, (b) ferromagnétique, (c) demi métallique. 

 

2.5. Le champ cristallin octaédrique et tétraédrique : 

2.5.1. Le champ cristallin tétraédrique :   

Dans la coordination tétraédrique, les niveaux d'énergie des orbitales ‘’d’’ éclatent à 

nouveau en deux niveaux d'énergie ‘’e’’ et ‘’ݐଶ’’. Cette coordination est  liée de près à la 

géométrie cubique qui constitue ainsi un point de départ commode pour obtenir le diagramme 

de dédoublement des orbitales par le champ cristallin pour le complexe ML4. 

Dans la disposition tétraédrique (on enlève un ligand sur deux des sommets du cube), les 

ligands ne s'approchent directement d'aucune des orbitales ‘’d’’ du métal, mais ils viennent 

plus près des orbitales dirigées vers le milieu des arêtes du cube (dxy, dxz et dyz) que celles qui 

sont dirigées vers le centre des faces (݀ݔଶet ݀௫మି௬మ).  

Les orbitales déstabilisées sont donc dxy, dxz et dyz appelées orbitales ‘’ܜ૛’’ et les orbitales 

stabilisées sont dz2 et dx2-y2 appelées orbitales ‘’e’’.     

Le dédoublement ‘’∆t’’ dû au champ cristallin tétraédrique est intrinsèquement plus faible 

que celui du champ octaédrique, parce qu'il n'y a que deux-tiers des ligandset que leur effet 

sur les orbitales ‘’d’’ est moins direct. On montre que ∆t ≅4/9 ∆o. Il en résulte que les 

énergies de dédoublement des orbitales des complexes tétraédriques ne sont en général pas 

assez élevées pour forcer les électrons à s'apparier, et de ce fait les configurations à spin faible 

sont rarement observées. 
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Figure 2.8 : Influence du champ cristallin tétraédrique sur  

les niveaux d’énergie des orbitales d. 

 

2.5.2. Le champ cristallin Octaédrique :  

Dans l’atome isolé, les niveaux d’énergie des cinq orbital 3dsont dégénéré (même énergie). 

Sous l’effet d’un champ électrique sphérique, les orbitales sont déstabilisé d’une quantité ∆E. 

maintenant, si le cation (atome central) est placé dans un environnement octaédrique, les six 

ligands vont crées un champ électrostatique dont l’influence sur les cinq orbital ‘’d’’ du 

cation dépendra de l’orientation de celle-ci. Les cinq orbitales ‘’d’’ ne sont donc pas plus 

équivalentes vis-à-vis des six ligands : il y a levé de dégénérescence. 

 Les orbitales : dxy ,dyz, dxz sont stabilisées , elle pointent entre les ligands. Un électron 

occupant une de ces orbitales subit une répulsion moindre par les ligands donc 

l’énergie de ces orbitales est abaissé. Elles sont donc appelés t2g. 

 Les orbitales : dx2, dy2 et dz2   sont déstabilisées, elles sont dirigées directement vers les 

ligands. Un électron occupant une de ces orbitales subit une répulsion plus forte des 

ligands donc l’énergie de ces orbitales est augmentée. Elles sont appelées eg. 

∆0 représente l’éclatement du champ cristallin octaédrique qui, en termes d’énergie, 

exprime la séparation des niveaux  tg2 et eg. 

 
Figure 2.9 : Influence du champ cristallin octaédrique sur  

les niveaux d’énergie des orbitales d. 
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3.1. Méthode de calcul : 

Nous avons calculé les propriétés structurales, électroniques et demi-métalliques 

ferromagnétiques de Sr1.xMnxO aux différentes concentrations x=0.25, 0.5, 0.75 en employant 

l’approche des ondes planes augmentées linéarisées à potentiel total (FP-LAPW) de la théorie 

de la fonctionnelle de la densité [1,2] et en utilisant l’approximation du gradient généralisé 

GGA-WC proposée par Wu et Cohen [3] pour l’estimation du potentiel d’échange et de 

corrélation tel qu’implémenté dans le code WIEN2 [4]. 

Dans la méthode FP-LAPW les équations de Kohn-Sham sont résolues dans le cadre de 

l’approche variationnelle  par l’utilisation de l’idée de l’approximation dite Muffin-Tin (MT). 

Cette approximation consiste à divisé la maille unitaire en deux type de régions, les sphères 

(sans recouvrement) dites sphère de  Muffin-Tin, centrées sur les différents sites atomiques  et 

la région interstitielle. Dans chaque sphère le potentiel est remplacé par sa moyenne 

sphérique. Dans la zone interstitielle entre les sphères, le potentiel est supposé constant, égale 

à sa valeur moyenne. Ceci veut dire d’un point de vue physique, que tout les électrons de 

cœur et de valence sont considérés dans le calcul. Il s’agit donc d’une méthode « tous 

électrons » (potentiel complet ou total). C’est pour cette raison que cette approche est l’une 

des méthodes les plus précises à ce jour.  

Les fonctions de base et les potentiels sont étendus dans des combinaisons d’harmoniques 

sphériques autour des sites atomiques, c’est-à-dire des sphères atomiques jusqu’à Imax=10, et 

en série de Fourier dans la région interstitielle avec un rayon de coupure 

RMT×KMAX=7 (RMT×KMAX détermine les fonctions de base ou la taille de la matrice avec Rᴍт 

le plus petit rayon muffin-tin et KMAX la norme du plus grand vecteur d’onde utilisé pour le 

développement en ondes planes des fonctions propres) alors que la densité de charge est 

étendue jusqu’à Gmax=12 (a.u.)-1  où Gmax est le plus grand vecteur de l’expansion de Fourier. 

Les rayons muffin tin sont choisis de manière à ce que les sphères MT ne chevauchent pas et 

l’énergie de coupure est égale à -6 Ry, ce qui détermine la séparation entre les états de 

valence et de ceux du cœur. Pour l’échantillonnage de la zone de Brillouin, un maillage de 

Monkhorst-Pack [5,6] de (121212) k points a été utilisé pour les composés SrO et Sr1-

xMnxO avec les concentrations x=0.25, 0.50, 0,75. La convergence du cycle auto-cohérent de 

l’énergie total a été fixée à 0.1 mRy.  
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3.2. Propriétés structurales des composés SrO, Sr1-xMnxO (x=0.25, 0.50 et 0.75) : 

3.2.1.  Géométrie des structures:  

Le SrO appartient  à la famille des semi-conducteurs -V et cristallise dans la structure 

rocksalt du NaCl (B1) dans les conditions normales et à la pression 36 GPa il subit une 

transition de phase structurale de NaCl (B1) à (B2) du CsCl [7]. La maille primitive du 

composé SrO comporte un cation Sr situé à la position (0, 0, 0) et un anion O positionné en 

(1/2, 1/2, 1/2) tel que montré sur la figure 3.1. Dans cette structure chaque atome est entouré 

par six atomes voisins de l’autre espèce formant ainsi un octaèdre et vice versa ; on dit que la 

coordination est 6:6.   

                     

SrO                                                                          Sr0.75Mn0.25O   

                     

             Sr0.50Mn0.50O                                                               Sr0.25Mn0.75O   

 
Sr   Mn   O 

Figure 3.1 : Structures cristallines du matériau SrO et des composés ternaires Sr1-xMnxO avec 

x = 0.25, 0.50 et 0.75. 
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Les composés ternaires Sr1-x MnxO avec les différentes concentrations x = 0.25, 0.5, 0.75 

sont obtenus tout d’abord par la construction d’une supercellule de SrO de huit atomes et 

ensuite par la substitution d’un atome Sr (cation) par un atome de Mn. On obtient alors la 

supercellule qui permet la modélisation du composé ternaire Sr0.75Mn0.25O. De même, pour 

obtenir les composés Sr0.50Mn0.50O et Sr0.25Mn0.75O, on substitue, respectivement, deux et 

trois cations par des atomes Mn pour construire finalement les structures illustrées sur la 

figure 3.1. 

 

3.2.2. Paramètres structuraux à l’équilibre : 

Les paramètres de réseau d’équilibre sont calculés par la variation de l’énergie totale en 

fonction de volume et ensuite par utilisation de l’équation de Murnaghan [8] donnée par : 

E(V) = E0 + ஻
஻′(஻′ିଵ)

ቂܸ ቀ௏బ
௏
ቁ −  ଴ܸቃ + ஻

஻′
(ܸ − ଴ܸ)        (3.1) 

ܸ = ଴ܸ ቀ1 + ஻′௉
஻
ቁ        (3.2) 

La constante du réseau d’équilibre est donnée par le minimum de la courbe Etot(a) et le 

module de compressibilité B est détermine  par :  

B = V   డ² ா
డ௏²

        (3.3) 

La dérivé du module de compressibilité B’  est déterminée par :  

' BB
P





        (3.4) 

Les variations des énergies totales en fonction des volumes pour SrO et Sr1-xMnxO  aux 

concentrations x=0.25, 0.5, 0.75 sont représentées par les figures 3.2, 3.3, 3.4 et 3.5, 

respectivement. Ces courbes sont ajustées par l’équation de Murnaghan afin de calculer les 

paramètres structuraux tels que le paramètre de réseau (a0), le module de  compressibilité (B0) 

et sa première dérivée (B’
0) de SrO pur et Sr1-xMnxO (x = 0.25, 0.5, 0.75). 

Le tableau 3.1 représente les résultats et ceux obtenus par l’expérimental et par d’autres 

calculs théoriques à des fins de comparaison.  Nous remarquons que ces paramètres sont en 

très bon accord avec les valeurs reportées par les travaux antérieurs [10-13].  

On constate que le paramètre de maille d'équilibre diminue avec l'augmentation de la 

concentration en atomes Mn. La dépendance du paramètre du réseau à la concentration 

s’explique par le fait que lorsque l'atome de Sr est substitué par l’atome Mn, qui présente un 

rayon ionique inférieur à celui de Sr, la constante de réseau diminue. Par conséquent, le 

module de compressibilité augmente avec l'augmentation de la concentration de Mn indiquant 

ainsi l'augmentation de la dureté avec la teneur en atomes Mn. 
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Pour un alliage, la variation de la constante du réseau en fonction de la concentration du 

dopants a(x) est régit  par l’équation de la loi de Vegard [9], donnée pour Sr1-xMnxO par :  

   1 SrO MnOa x x a xa  
           (3.5) 

Le calcul de la constante de réseau de Sr1-xMnxO en fonction de la concentration x de Mn  

comparé à la loi de Vegard est représenté sur la figure 3.6 qui montre que les variations des 

constantes des réseaux des composés Sr1-xMnxO dévient légèrement de la loi de Vegard, et 

comme prévu pour ces composés.  

 

Tableau 3.1 : Paramètres de réseau d’équilibre a0 (Å), module de compressibilité B0 (GPa) et 

sa première dérivée  B’0 pour SrO et Sr1-xMnxO avec x=0.25, 0.5, 0.75. 

Composé a0  (Å) B0(GPa) B’0 Méthode 

SrO 5.1250 92.9207 4.5107 GGA-WC 

Sr0.75M0.25O 4.9818 104.1987 4.4055 GGA-WC 

Sr0.5Mn0.5O 4.8252 118.9955 4.4129 GGA-WC 

Sr0.25Mn0.25O 4.6359 122.7146 3.5377 GGA-WC 

SrO  

Autres 

travaux 

5.21a 

5.127b 

83.04a 

92.04b 

4.21a 

4.46b 
GGA-WC 

5.16c,d 91.00d 4.30d Expérimental 
a  Réf. [10], b Réf. [11], c Réf. [12], d Réf. [13] 
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Figure 3.2 : Variation de l’énergie totale de SrO en fonction du volume. 
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Figure 3.3: Variation de l’énergie totale de Sr0.75Mn0.25O en fonction du volume. 
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Figure 3.4 : variation de l’énergie totale de Sr0.50Mn0.50O en fonction du volume. 
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Figure 3.5 : Variation de l’énergie totale de Sr0.25Mn0.75O en fonction du volume. 
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Figure 3.6 : Comparaison entre la loi de Vegard et la constante du réseau calculée en ajustant 

l’équation de Murnaghan de Sr1-xMnxO (x=0, 0.25, 0.50, 0.75 et 1). 

 

3.3. Propriétés électroniques : 

3.3.1. Structures de bandes : 

Les figures 3.7, 3.8, 3.9 et 3.10 montrent les structures de bandes en spins polarisés des 

matériaux SrO, Sr0.75Mn0.25O, Sr0.50Mn0.50O et Sr0.25Mn0.75O, respectivement, le long des 

points de haute symétrie dans la zone de Brillouin.  

On constate que les structures de bandes des spins majoritaires (up) et minoritaires (down) 

de SrO sont symétriques, ce qui confirme la nature non magnétique de ce composé semi-

conducteur qui présente un large gap indirect Eg(-X) d’une valeur d'e 3.2097 eV.  Pour le 

SrO dopé Mn aux différentes concentrations x=0.25, 0.5, 0.75, les structures de bandes des 

spins majoritaires et des spins minoritaires présentent un caractère asymétrique ce qui indique 

que l’introduction des atomes du métal de transition Mn, dans le semi-conducteur hôte SrO, 

donne lieu à l’apparition d’un ordre magnétique dans les différents composés, et par 

conséquent, ces matériaux sont magnétiques.  

Les composés demi-métalliques ferromagnétiques, présentent un caractère métallique pour 

une orientation des spins et un comportement semi-conducteur ou isolant pour l’autre 

orientation [14]. A partir des figures 3.8 et 3.9, on constate que pour Sr0.75Mn0.25O et 

Sr0.50Mn0.50O, la structure de bande des spins majoritaires présente un caractère métallique 
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résultant de la présence des états 3d du Mn au niveau de Fermi, tandis que celle des spins 

minoritaires exhibe un gap direct qui sépare le minimum de la bande de conduction et le 

maximum de la bande de valence au point  indiquant son caractère semi-conducteur. Par 

conséquent, ces deux composés sont des matériaux demi-métalliques ferromagnétiques avec 

une polarisation en spin complète de 100%. Pour le composé Sr0.25Mn0.75O, les structures de 

bandes des spins majoritaires et minoritaires sont métalliques car le niveau de Fermi est situé 

dans les bandes permises ce qui indique que ce composé est de nature ferromagnétique 

métallique. 

Les valeurs des gaps demi-métalliques ferromagnétiques EHMF obtenues par la GGA-WC 

pour les composés demi-métalliques ferromagnétiques sont reportées sur le tableau 3.2 et 

représentent l’écart d'énergie le plus faible entre le minimum de la bande de conduction et le 

maximum de la bande de valence.  

Nous avons calculé et reporté également sur le tableau 3.2 les valeurs du gap demi-

métallique noté GHM (flip gap), qui est un paramètre très important pour les matériaux utilisés 

dans le domaine de la spintronique. Ce gap GHM est défini comme étant le minimum entre 

l'énergie la plus basse des bandes de conduction des spins majoritaires(minoritaires) et les 

valeurs absolues de l'énergie la plus élevée des bandes de valence de spins 

majoritaires(minoritaires) par rapport au niveau de Fermi [15, 16]. 
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Figure 3.7. Structures de bandes en spin polarisé du composé SrO obtenues en utilisant 

GGA-WC. Le niveau de Fermi est situé au zéro 
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Figure 3.8. Structures de bandes en spin polarisé du composé Sr0.75Mn0.25O obtenues en 

utilisant GGA-WC. Le niveau de Fermi est situé au zéro 
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Figure 3.9. Structures de bandes en spin polarisé du composé Sr0.50Mn0.50O obtenues en 

utilisant GGA-WC. Le niveau de Fermi est situé au zéro 
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Figure 3.10. Structures de bandes en spin polarisé du composé Sr0.25Mn0.75O obtenues en 

utilisant GGA-WC. Le niveau de Fermi est situé au zéro 

 

 

Tableau 3.2 : Valeur du gap Eg(-X)  pour SrO et EHMF et GHM des composés Sr1-xMnxO pour 
différentes concentrations (x =0. 25, 0.50, 0.75). (MF : métallique ferromagnétique) 

Composé X Eg (eV) EHMF (eV) GHM (eV) Methode 

Sr1-xMnxO 

 

0 3.2097 - - GGA-WC 

0 3.335 a - - GGA-PBE 

0 5.71b - - Experimental 

0.25 - 2.08082 1.03073 GGA-WC 

0.50 - 1.80016 0.41249 GGA-WC 

0.75 - MF MF GGA-WC 
a Réf. [17], b Réf. [18] 
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3.3.2. Densité d’états électroniques (DOS) : 

Pour clarifier la structure électronique des composés Sr1-xMnxO, aux concentrations x = 

0.25, 0.50 et 0.75, nous avons calculé les densités d’états électroniques en spin polarisé totales 

et les densités partielles ou locales correspondantes représentées sur les figures 3.11, 3.12 et 

3.14, respectivement. Les valeurs positives pour la densité d’états électroniques représentent 

les états des spins majoritaires (spins up) et les valeurs négatives les spins minoritaires (spins 

down). Le niveau de Fermi est référencé sur l’axe des abscisses au zéro et est représenté par 

une ligne continue verticale. 

Les densités d’états totales pour les composés Sr0.75Mn0.25O et Sr0.50Mn0.50O montrent un 

comportement demi-métallique ferromagnétique typique dans la mesure où celle des spins 

majoritaires est métallique tandis que celle des spins minoritaires est semi-conductrice menant 

ainsi à une polarisation complète au niveau de Fermi FF. Cependant, pour le composé 

Sr0.25Mn0.75O les deux densités d’états (des spins majoritaires et minoritaires) présentent un 

caractère métallique dû à la présence des états électroniques 3d du Mn au niveau de Fermi, ce 

qui confirme les résultats obtenus dans le calcul des structures de bandes électroniques pour 

ces composés. 

La théorie du champ cristallin [19] prévoit que les six atome O plus proches voisins qui 

entourent l’atome du métal de transition Mn créent un champ cristallin octaédrique qui divise 

ses cinq orbitales 3d en des états triplement dégénérés t2g (dxy, dyz, dzx) et en 

des états doublement dégénérés eg (dx2-y2,dz2) d’énergie supérieure tel que mentionné dans le 

chapitre 2. Pour les composés Sr1-xMnxO, les états eg se situent à un niveau 

d’énergie supérieur à celui que les états t2g confirmant ainsi que l’atome dopant Mn est 

positionné  dans un environnement octaédrique ou bien soumis à un champ octaédrique. De 

plus, la majeure contribution dans les états électroniques au voisinage du niveau de Fermi est 

due au Mn.   
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Figure 3.11 : Les densités d’états électroniques totales et locales (partielles) en spin polarisé 

pour  Sr0.75Mn0.25O. Le niveau de Fermi est fixé au zéro. 
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Figure 3.12 : Les densités d’états électroniques totales et locales (partielles) en spin polarisé 

pour  Sr0.50Mn0.50O. Le niveau de Fermi est fixé au zéro. 
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Figure 3.13 : Les densités d’états électroniques totales et locales (partielles) en spin polarisé 

pour  Sr0.25Mn0.75O. Le niveau de Fermi est fixé au zéro. 
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3.4. Propriétés magnétiques : 

Pour aller plus loin dans la description des propriétés physiques de nos composés, nous 

avons calculé les propriétés magnétiques de Sr1-xMnxO aux concentrations x = 0.25, 0.50 et 

0.75. Les moments magnétiques totaux et locaux par atome dans les sphères atomiques 

muffin-tin (Sr, Mn et O) et dans les sites interstitiels sont énumérés dans le tableau 3. 

Les moments magnétiques totaux obtenus pour les composés Sr0.75Mn0.25O, Sr0.50Mn0.50O 

qui présentent un caractère demi-métallique ferromagnétique sont 5 µB, et sont indépendants 

de la concentration. De plus, nous avons remarqué que la valeur du moment magnétique total 

par atome de Mn pour ces composés est une valeur entière ce qui est une caractéristique des 

composés HMF. 

D'autre part, la règle de Hund, prédit un moment magnétique de 5 µB par atome de Mn 

pour Sr1-xMnxO. En effet,  dans le semi-conducteur hôte SrO à liaison octaédrique et selon la 

théorie du champ cristallin, l'atome Mn dans chaque composé ternaire contribue par deux 

électrons dans la liaison avec les atomes O environnants. Par conséquent, les configurations 

de valence électronique de  Mn deviennent Mn2 + (3s0 3d5). 

Dans Sr1-xMnxO, les états 3d (Mn) occupent respectivement le spin splitting (t2g
)3(eg

)2 les 

états des spins majoritaires 3d-t2g (Mn) et des spins minoritaires 3d-eg (Mn) sont partiellement 

remplis par cinq électrons spin up dont trois sur les états t2g triplement dégénérés et deux sur 

les états doublement dégénérés eg, ce qui génère un moment magnétique de 5 µB par atome de 

Mn dans les composés Sr1-xMnxO. 

Le tableau 3.3 révèle que la contribution majeure dans le moment magnétique total est due 

à l'atome Mn. Cette contribution est inférieure  5 μB, ce qui est inférieur par rapport à la valeur 

predate par la règle de Hund mentionnée ci-dessus. Cette réduction est due à la forte 

hybridation p-d entre les états 2p (O) et 3d (Mn). De plus, les atomes Sr et O, initialement non 

magnétiques, et les sites interstitiels montrent de faibles moments magnétiques locaux. Par 

rapport au moment magnétique local de l'atome Sr, les moments magnétiques locaux de 

l'atome O et dans les sites interstitiels sont légèrement plus grands, en raison à la grande 

interaction d'échange p-d entre les états 2s (O) et 3d (Mn). 
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Tableau 3.3 : Moment magnétique total et local (en magnéton de Bohr B) à l’intérieur des 
sphères de muffin tin et dans les sites interstitiels des composés Sr1-xMnxO pour différentes 

concentrations (x =0. 25, 0.50, 0.75). 
Composé x Total(B) Mn (B) Sr (B) O (B) Inters. (B) 

Sr1-xMnxO 

 

0.25 5.00000 4.40905 -0.00112 0.07016 0.38600 

0.50 5.00000 4.41234 -0.00076 0.11456 0.36414 

0.50 4.99047 4.40573 0.00136 0.17116 0.33109 
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Conclusion générale 

 

Dans le cadre de ce master, nous avons mené un travail qui a porté sur l’étude ab initio des 

propriétés structurales, électroniques et demi-métalliques ferromagnétiques du composé semi-

conducteur SrO (oxyde de strontium) dans la structure rocksalt dopé au métal de transition 

Mn (manganèse) aux concentrations x = 0, 0.25, 0.50 et 0.75 et en utilisant la méthode des 

ondes planes augmentées linéarisées à potentiel total (FP-LAPW) dans le cadre de la théorie 

de la fonctionnelle de la densité (DFT) et l’approximation du gradient généralisé de Wu et 

Cohen (GGA-WC) tel qu’implémenté dans le code Wien2k. 

Les propriétés structurales de Sr1-xMnxO avec les différentes concentrations x = 0, 0.25, 

0.50 et 0.75  ont été étudiées ou bien déterminées par le calcul de la variation de l’énergie 

totale en fonction du volume de la maille. Les résultats obtenus pour les paramètres 

structuraux à l’équilibre sont en bon accord avec le peu de données expérimentales et 

théoriques antérieures disponibles dans la littérature.  

Nous avons constaté que pour tous les composés étudiés, le paramètre de maille diminue 

avec l’augmentation de la concentration en raison de la taille ou au rayon ionique de l’atome 

du métal de transition Mn et que ce comportement est gouverné par la loi de Vegard. 

Pour l’étude de la structure électronique, nous avons calculé les structures de bandes et les 

densités d’états électroniques qui ont révélé que les spins majoritaires de SrO dopé Mn aux 

concentrations 0.25 et 0.50 présentent un caractère métallique et les spins minoritaires 

exhibent un comportement semi-conducteur alors que pour la concentration 0.75 les deux 

chaines de spins sont métalliques. Ce qui nous a permis de conclure que les composés 

Sr0.75Mn0.25O et Sr0.50Mn0.25O sont des composés demi-métalliques ferromagnétiques avec une 

polarisation en spin de 100% tandis que Sr0.25Mn0.75O est métallique ferromagnétique. 

Le moment magnétique total obtenu pour Sr1-xMnxO par atome de Mn est 5 µB et la 

principale contribution dans le moment magnétique est apportée par l’atome du métal de 

transition Mn dans chaque composé. Cette valeur se trouve réduite par rapport à la valeur 

totale en raison de la forte hybridation entre les états 3d du Mn et les états 2p de l’atome O. 

Le ferromagnétique dans les composés étudiés est stabilisé par les mécanismes d’échange 

p-d et par celui du double-échange. 

Le dopage du SrO par le Mn permet d'obtenir des matériaux demi-métalliques 

ferromagnétiques avec des gaps demi-métalliques et une polarisation en spin de 100% faisant 

d’eux des candidats prometteurs pour une utilisation dans le domaine de la spintronique. 




