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Dans l'étude des propriétés des métaux normaux non nobles, le déve- 

loppement de l'énergie du métal sous la forme d'une somme d'énergies d'inte- 

raction entre paires d'atomes [ l  1 12 1 13 1 a permis d'obtenir des résultats 
théoriques en bon accord avec l'expérience : le développement effectué par 

Pick 13 1 ,  qui permet de comparer les différentes énergies du métal au cours 

de transformations à volume constant, a été utilisé avec succès pour l'étude 

des spectres de phonons 14 1 et pour le calcul de l'énergie de faute d'empile- 
ment dans les métaux normaux de structure CFC et HC 15 1 .  Nous utiliserons 

cette expression de l'énergie pour calculer l'énergie d'interaction entre une 

impureté ou une lacune, et une faute d'empilement dans ces métaux 16 1 .  Ceci 

nous permettra d'étudier l'effet Suzuki 17 1, c'est à dire la ségrégation des 

impuretés sur les fain-r.- d'empilement qui en résulte. 

Nous appliquerons aussi les résultats concernant l'énergie d'inte- 

raction d'une lacune et d'une faute d'empilement à la germination des boucles 

de trempe superposées dans l'aluminium. Nous aurons alors besoin, pour savoir 

si ces boucles peuvent se développer, de connaître l'énergie d'interaction 

entre fautes d'empilement : nous rappellerons donc le calcul de l'énergie 

de faute qui a été fait par A Blandin, J Friedel et G Saada 15 1 ,  discuterons 

l'accord de ces résultats avec l'expérience ; nous étendrons ensuite ce 

calcul à celui de l'énergie d'interaction entre fautes, Nous considérerons 

uniquement les métaux normaux polyvalents, où Les calculs 15 I ont montré 
qu'il existait une énergie d'interaction importante entre fautes. 

Notre travail comprend donc essentiellement deux parties : 

- le calcul de l'énergie d'interaction entre fautes d'empilement 
- le calcul de l'énergie d'interaction entre une impureté et une faute d'em- 
pilement et l'étude de l'effet Suzuki. 

Dans le chapitre J nous présentons le modèle de l'énergie de paires, 

Nous rappelons ensuite, dans le chapitre 1 ,  les résultats 15 1 concernant 
l'énergie des fautes d'empilement dans les métaux normaux de structure CFC ou 

HC. Les deux derniers chapitres constituent l'essentiel de notre travail : le 

chapitre III est consacré au calcul de l'énergie d'interaction entre défauts 

plans dans les métaux normaux de structure CFC ou HC. Dans le chapitre IV 

nous calculonk l'énergie d'interaction entre une faute d'empilement et un atome 

d'impureté. Nous en déduisons un modèle décrivant la variation de la concen- 

tration en impuretés dans les différents plans parallèles à la faute, et nous 

comparons ce modèle & celui de Suzuki. 



1 - FIODELE DE LQNERGIE DE PAIRES - SES LIMITATIONS 
-* 

1) LE MODELE DE L'ENERGIE DE PAIRES 

Pick a développé l'énergie totale S'un métal normal par un calcul 

d2 perturbation au second ordre en utilisant la méthode des pseudopotentiels. 

En supposant le volume constant, il a obtenu l'expression suivante de l'énergie 

totale du cristal (31 (51 : 

05 .E, est un terme ne dépendant pas de la structure 

, R , ;  est le vecteur joignant les ions i et j ,  
Ri j 

est le module 

A 

W(R. .) represente L'énergie d'interaction effective entre les 
1 3  - 
ions 1. et j ,  

La forme asymptotique de W(R) est, avec les conventions de 151 : 

cos (2kF~) 
W(R) CI 

où k est le rayon de la sphere de Fermi. 
F 

La forme oscillante de (2) est une conséquence de la coupure en 

énergie de la distribution de Fermi. 

La forme asymptotique de W(R) constitue une bonne approximation 

dès que R devient supérieur ou égal à la distance entre seconds voisins 151 . 
Nous verrons que lors de l'introduction d'une faute d'empilement dans les 

plans (III) de la structure CFC et dans les plans de base de la structure HC, 

les distances entre atomes premiers voisins ne sont pas modifiées. La forme 

asymptotique conviendra donc, aussi bien pour le calcul de l'énergie de deux 

fautes d'empilement que pour celui de l'énergie d'interaction d'une impureté 

et d'une faute d'empilement 151 1 6 ) .  
La valeur du coefficient a a été calculée numériquement pour un 

certain nombre de métaux normaux : elle est donnée dans le tableau 1 pour 

les métaux que nous étudierons. 

Pour calculer l'énergie d'interaction entre une impureté et une 

faute d'empilement, nous utiliserons un modèle d'ions ponctuels, de charge 



ëgale à la valence Z. Les résultats sont identiques aux précédents, seule 

l'amplitude a' de la forme asymptotique de l'énergie d'interaction entre 

paires d'atomes diffère : a' = 
z 1  z2 
2 , où Z et Z2 représentent le 

1 
TE 

nombre d'électrons de conduction des 2 atomes qui interagissent, et où E 

est la constant diélectrique statique du gaz d'électrons libres : 

1 - x  
2 

avec g (x) = 1 + l + x  

Les valeurs de .' pour les métaux étudiés sont portées dans le tableau 1, 

Tableau --------- 1 : valeurs de a et A '  en unités atomiques (27,2 eV) 

(d'après 151 ) 

Pour le zinc, où la constante a , à notre connaissance, n'a pas 

été calculée, nous utiliserons pour nos calculs la valeur a' : ceci nous 

donnera un ordre de grandeur de l'énergie calculée, 

2) L2?_ITATICNS-ELMGEELE 
Tout d'abord nous constatons que le seul paramètre intervenant 

dans l'expression de l'énergie est le rayon de la sphère de Fermi, qui est 

donné. Ceci est un inconvénient par rapport à d'autres expressions de l'énergie 

obtenues par la méthode des pseudopotentiels : ces expressions comportaient 

plusieurs paramètres et permettaient, par l'ajustement de ces paramètres, 

d'obtenir un meilleur accord avec l'expérience. 

Mais une limitation essentielle est due au fait que le calcul a été 

effectué dans I'approximation de Hartree self consistente, en négligeant les 

énergies de corrélation et d'échange, Ces termes interviennent assez peu si 



tous les calculs sont effectués à volume constant, mais ils deviennent impor- 

tants dès que la densité électronique moyenne varie ; la forme (1) de l'énergie 

d'un métal ne permet donc d'étudier que des transformations à volume constant. 

Une seconde approximation consiste à séparer les états des électrons 

en états de coeur et en états de la bande de conduction, et à négliger le 

recouvrement des fonctions d'onde de coeur entre ions voisins. On considère 

alors les couches d complètes comme couches internes ; dans les métaux nobles, 

ces états sont trop étendus pour que l'approximation soit valable. Quant aux 

électrons d des métaux de transition, ils se trouvent dans des états trop 

étendus pour être considérés comme électrons du coeur, et sont trop liés aux 

atomes pour être considérés comme appartenant à la bande de conduction 181. 

Finalement, c p t t e  approximation n'est valable que pour les métaux normaux non 

nobles. 

En résumé, la forme ( 1 )  de l'énergie totale d'un métal obtenue par Pick 

s'applique uniquement aux métaux normaux à l'exclusion des métaux nobles ; 

elle ne permet de comparer leurs énergies que lors de transformations à 

volume cons tant. 



i - *,I'i)LLS SUR LES FAUTES D'EMPILEMENT ET LEUR ENERGIE DANS LES METAUX NORMAUX - - 
uiL, ,': 'i LCRE CFC 01: HC 15 [ . DEVELOPPEMENTS : DISCUSSION DES RESULTATS EXPE- -- 

C RIMENTAUX POUR L'ALUMINIUM ; INFLUENCE DU RAPPORT a DANS LES HC - 

i) i.'iYTES Dqt'P1LEMENT DANS UN CRISTAL CFC OU HC ---------------------------------------------- 

Un c r i s t a l  p a r f a i t  de  s t r u c t u r e  CFC ou HC p e u t  ê t r e  r e p r é s e n t é  

comme un empilement de  p l a n s  d e n s e s  d e  même s t r u c t u r e ,  (111) ou (0001) 

r e s p e c t i v e m e n t  : l a  m a i l l e  é l é m e n t a i r e  p l a n e  e s t  un para l lé logramme cons- 

t i t u é  de  deux t r i a n g l e s  é q u i l a t é r a u x  a c c o l é s  ( v. f i g  1 ) .  Désignons p a r  A 

i ' u r r  de  c e s  p i a n s .  Les p l a n s  c r i s t a l l i n s  é t a n t  t r a n s l a t é s  l ' u n  p a r  r a p p o r t  
-+ 

à l ' a u t r e  d ' u n  v e c t e u r  du t y p e  b j o i g n a n t  un sommet d 'un t r i a n g l e  é q u i l a -  

t e r a l  au  c e n t r e  de  c e  t r i a n g l e ,  l e s  s e u l s  p l a n s  pouvant s u c c é d e r  a u  p l a n  A 

s o n t  de t y p e  - r i s t a 1  p a r f a i t  CFC e s t  c o n s t i t u é  p a r  l ' empi lement  

p é r i o d i q u e  ABC :\i,c, A!,L . . 11, s u i v a n t  l a  n o t a t i o n  d e  Frank 191 , A A A A A A A A . .  . 
Un c r i s t a l  p a r r a i t  HC e s t  c a r a c t é r i s é  p a r  L'empilement A B A B A B ... 

A  v A  Q  A  a . .  

La c r e a t i o n  d 'une f a u t e  d 'empi lement  ou d 'un p l a n  de  macle t r a n s l a t e  

t o u s  l e s  plans de  l a  p a r t i e  s u p é r i e u r e  du c r i s t a l  d 'un  v e c t e u r  m u l t i p l e  de  
+ 
b p a r  r a p p o r t  5 l a  p a r t i e  i n f é r i e u r e  du c r i s t a l  ( v. t a b l e a u x  1 e t  2 ) .  E l l e  

n e  m ~ , .  , .  pas l e  volume moyen p a r  atome, e t  l e  développement ( 1 )  de  

l ' é n e r g i e  t o t a l e  du  c r i s t a l  sous  forme d 'une  somme d ' é n e r g i e s  de p a i r e  e s t  

p a r t i c u l i è r e ~ n e n ~  a d a p t é  au  c a l c u l  d e  1"nergie de  f a u t e .  

Tabieau I : d é f a u t s  p l a n s  dans  un c r i s t a l  CFC ( d ' a p r è s  13 1 ) 

c r i s t a l  p a r f a i t  A B C A B C A B C  
A A A A A A A A  

f a u t e  d'empilement A B C B + C A B C  
i n t  r inçèque  A A Q A A A A  

Eaute  d'empilement A B C+B+A B C A B C 
e x t r i n s è q u e  A A Q V A A A A A  

p l a n  de  macle A B C+B+C+A+B+C+A 
A A V V V Q V V  

Tableau 2 : d é f a u t s  p l a n s  dans  un c r i s t a l  HC ( d ' a p r è s  131 ) 

c r i s t a l  p a r f a i t  A B A B A B A B  
A v A Q A v A  

f a u t e  l A  A B A B + C B C B  
A Q A A V A V  



Pour déterminer l'énergie de faute, il faut calculer la variation 

de l'énergie d'interaction par unité de surface entre deux plans P et P v  
-+ 

lorsque l'un d'eux est translaté d'un vecteur b , On remarque qtie l'intro- 

duction d'une faute d'empilement ne modifie pas les distances relatives des 

atomes situés dans des plans premiers voisins ( v fig 2) : les distances 

atomiques intervenant dans le calcul sont donc supérieures à la distance 

entre plans (11 1 )  seconds voisins, et l'utilisation de la forme asymptotique (1) 

semble justifiée. 

A Blandin, J Friedel et G Saada 151 ont tout d'abord calculé l'énergie 

c'interaction par unité de surface entre deux plans atomiques parallèles P et 

P', distant d. , supposés infinis. Dans chacun de ces plans, les atomes sont 

disposés aux no eu^ , u plan décrit précédemment (fig 1). On désignera 
-f 

par X les vecteurs du rqesed-lu r i ' i p m ] l ~ e  de ce réseau plan. En sommant les 

énergies d'interaction entre paires d'alcmej, on trouve que l'énergie d'inte- 

raction entre pians admet des formes asymptotiques très dir12rt3r'es suivant 
-f 

qu'il existe ou non des vecteurs A de module inférieur à 2k 
-f F .  . Si tous les vecteurs X ont un module supérieur à 2k la forme asympt~tique 

F ' 
de I'é-crgie d'interaction entre plans décroît exponentiellement en fonrcioq 

de leur distance. 
-+ . S'il existe des vecteurs X de module inférieur à 2k l'énergie d'interaction 

F' 
est une fonction oscillante de z .  

C Or, dans le cas de métaux CFC, ou de métaux HC dont le rapport - 
8 X a 

est idéal et égal à - les rapports - dépendent uniquement du nombre Z 
3 ' 2 k ~  -f 

d'électrons de conduction par atome. Les vecteurs de base A, du réseau réci- 

proque du réseau plan ont un module inférieur à 2k pour Z > Zc = 1,14. F 
(D'autre part, dans les métaux normaux et leurs alliages, seuls ces vecteurs 

-+ 
de base X, ont un module inférieur à 2k ) .  F 

Dans les métaux divalents et trivalents, le terme prépondérant dans 

l'expression de l'énergie d'interaction entre plans atomiques est donc une 
- 2 

fonction oscillante de z, dont l'amplitude décroît en z à grande distance. 

Par contre, dans les métaux normaux monovalents tels que Na, Li, K, 
- 

l'énergie d'interaction entre plans est une fonction exponentiellement décrois- 

sante de z, nécessairement à plus courte portée que dans les divalents et les 

trivalents. 

En réalité, dans les métaux normaux divalents HC tels que le béryllium 
C 

ou le zinc, le rapport- diffère du rapport idéal . Le rapport - 
a 

y dépend 
2 k ~  



C 
donc non seulement de Z, mais aussi de - . Nous pouvons calcuier Xa nouvelle a 
valeur de Z défini par h = 2kF (Zc) : ce calcul très simp1.e est effectué 

c 
C 

dans l'appendice A ,  En posant - = y, on trouve : a 

C Le tableau 6 permet de comparer la valeur de - dans le béryllium, 
a 

le magnésium et le zinc à sa valeur idéale g= 1,633. 
C 

Les variations de - autour de sa valeur idéale ne dépassent pas a 
15 %, donc les variations relatives de Z pour Les divalents sont Inférieures 

C 

à 15 %, On a donc toujours Z > Z et les csncbusions précédentes ne sont 
c ' 

pas modifiées : l'énergie d'interaction entre plans est bien une fonction 

oscillante de Leur distance. Seules les valeurs numériques, en particulier 

celle de Zc, sont légèrement modifiées. 

- a) Ex~ression des énergies de faute 151- -- ---------------- ------------- 
Soit d la distance entre plans compacts premiers voisins dans un 

cristal CPC ou HC. Alors la distance séparant 2 plans quelconques est nd, 

où n est un entier. 

Dans la référence 15 1 est calculée la variation 'Y (nd) de l 'énergie 
d'interaction de deux plans atomiques de type A, distants de nd, lorsque 

l'un dbntre eux est, par translation, transformé en un plan de type B ou C 

(les variations des distances entre atomes étant les mêmes dans les deux cas, 

la variation d'énergie est la même) 

Dans les métaux où le nombre moyen d'électrons de csnduction par 

atome est supérieur à Z la forme asymptotique de Y(nd) est : c ' 

Y (nd) = g sin n O 

n 2 

Ces formules restent les mêmes dans le cas d k n  métal HC dont le 



c C rapport- n'est pas idéal, mais k et Z , qui dépendent du rapport - = y, a F c a 
sont modifiés, 

2 Dans les EIC, on peut exprimer O en fonction' de y, Z, et Z = - y : 
c g 

Connaissant l'expression de Y (nd), il est facile de calculer 

l'énergie d'un plan de macle ou d'une faute d'empilement : il faut sommer 

les variations des énergies d'interaction entre plans appartenant respec- 

tivement à la partie translatée et à la partie non translatée du cristal, 

La référence 151 donne les expressions suivantes de l'énergie des fautes : 

- danç-Les-mCt ::&CES 
énergie r d'un plan de macle : 

m 

énergie F. d'une faute dkmpilement Intrinsèque : 
1 

énergie a dhne faute d'empilement extrinsèque e 

Energie r d'une faute la 
1A 

Remarque : par la suite, nous désignerons toujours par r l'énergie de faute 
r )  P 

par cmL, tandis que nombre sans dimension qui est la somme de fonctions 
8 ' 

oscillantes de O, sera noté Y. 



Les valeurs de g ,~nur les différents métaux érudiés sont données par le 

tabLeau 3 : 

Tableau 3 

l I 1 ! 
1 Al 1 Zn Mg i Be 

l 
I 

I 1 I _ i 
i i 

1 1 2 idéal 1 5 exact 1 ' 5 idéal 1 I 
I a 1 a 1 1 a I 2 exact 

1 1 I 
l 1 700 j 1190 980 / 335 1 2140 2 

i I 1 2260 / (g(erg/cm 1 
l 
l I I I 1 i Y 

P i u r  Le zinc, le calcul de g a été effectué à l5aide du coefficient a', 

seul sonnu- 

- b)  Cas de l'aluminium : énergie des fautes d'em~ilement intrin- ......................... ------------------ -------------- 
sèques et extrinsègues : -- --------------- --- 

- Résultats théorigues : - - - - - - - -  - 

On rappelle dans l'appendice B les expressions des sommes 

des séries infinies intervenant dans Le calcul des fonctions y (expressions 

tirées de '51 ) .  Nous avons fait le calcul numérique pour L'aluminium, On 

trouve : 

Tableau 4 

Ces résultats sont voisins de ceux de la référence [Si 

On ccmstate que L'énergie d'une faute extrinsèque est voisine 

de celle d'une faute intrinssque. Or une faute d'empilement extrinsèque peut 

être considérée comme la superposition de deux fautes d'empilement intrinsèques 

situées dans des plans (1 1 1 )  premiers voisins, On définit l'énergie dynte- 



r a c r i o n  de deux fau tes  i n r r in sèques  comme l a  d i f f é r e n c e  e n t r e  l % n e r g i e  des  

deux f au te s ,  en deux f c i s  l ' é n e r g i e  dkune f a u t e  s e u l e -  

S i  ce s  deux f a u t e s  intxinsSques sont d i s t a n t e s  de d ,  l e s  r é s u l t a t s  précédents 

nous donnent une énerg ie  d ' i n t e r a c t i o n  - 2ri  - r . Cet te  énerg ie  
e  L 

e s t  importante ,  négat ive ; s a  va leur  absolue e s t  de I k r d r e  de grandeur de 

I R  énerg ie  d'une fau te  intrinsèque s e u l e ?  

- Résu l t a t s  expérimentaux - - - - - -  - - - - -  
Des r é s u l t a t s  expérimentaux concernant les  énerg ies  de f a u t e  

d'empilement In t r insèque  ou ex t r insèque  ont  é t é  obtenus récemment par  une 

é tude  de La c iné t ique  de  montée des boucles de d i s i o ç a c i c n  imparfa i tes  

bordant  une f a u t e  dkempilernen~ dans Iya lu rmn~um ( 1 101, 1 l b 1 ,  / 1 2 1  1 ,  I l s  

son t  r epo r t é s  dans l e  t a b l e a u  5 : 

Tableau 5 1 r 1 
1 i e  i 2 

(erg/cm ) I 

I I 
! "-l-nol - - . -  1 1 2 1  I i 121 

1 
\ 1 1 : 
/ ~ o b s o n ,  Goodhew , Srnaliman \ Tartour  , Washburn Goodhew, Dobson, ~mal lman 1 
l i I 

i I 
1 I 

D'après ces r é s u l t a t s ,  l ' é n e r g i e  d Y n t e r a c t i o n  i - 2r. e n t r e  deux f au te s  
e  1 

d'empilement In t r in sèques  d i s t a n t e s  de d e s t  v s i s i n e  de - 0 , V i .  

Comparaison des  r é s u l t a t s  ex~éaime-taux e t  théoriques : - - - - - - - - - -  - - -  - -  - - - - - - - _ _  

Les énergies  de fause  ca l cu lées  sont  du même ordre  de grandeur 

que Les va l eu r s  expérimentales ,  Mais l e s  expérimentateurs 1121 t rouvent  

que l ' é n e r g i e  d'une f a u t e  ex t r insèque  e s t  supér ieure  à c e l l e  d'une f a u t e  

i n t r in sèque ,  e t  nous obtenons l e  r é s u l t a t  i nve r se ,  Par  con t r e ,  l ' o r d r e  de 

grandeur de i Y é n e r g i e  d ' i n t e r a c t i o n  e n t r e  f a u t e s  d'empilement In t r insèques  

s i t u é e s  dans des  plans ( % ~ h )  premiers v c i s l n s  e s t  dans Les deux cas  du même 

o rd re  de grandeur : e l l e  e s t  vo is ine  de - Y  OU ' e s t  i y n e r g i e  d'une f a u t e  i" i 
in t r in sèque  seuLe- 

Nous d iscu tons  maintenant l e s  r é s u l t a t s  expérimentaux, 



- c )  Discirssion d e s  ~ é s u , t a r s  e x g é r i m e n ~ a u x  ~okn*: ; 'aLuminrum ........................... ----------- --------------- 

a Fau te  - c j ' ~ r t ~ p l ~ e g e - ~ - ;  ~ t ~ i ~ s ~ q g t o -  

Nous 37us i n c ê r e s s e r ~ n s  d k b o f d  aux f a u t e s  d"empi1ement r n t r l n -  

sèques  : l e s  r é s u h z a t s  s o n t  abtenus  p a r  é tude  d e  la c l n é t i  qae de montée d e  

bouc les  de  d i s l o c a t i o n  r m p a r f a l t e s  bordan t  u n e  f a u t e  d%mpilement i n t r i n s è q u e *  

Deux x n ~ d è l e s  p e r m e t t e n t  d y n t e r p r é t e r  Pe r é t r 6 a i s s e m e n t  des  

bouc les  p a r  émiss ion  de Lacunes v e r s  l a  s u r f a c e  Un premier  modèle, dû à 
1 I 

P r l e d e l  113 1 ,  e x p i l q u e  ce rGt~6szssemen.t  pas  l e  déplacement des  c r a n s  l e  long  

de La bouc le  de  d ~ s i c > ~ a c j o n  sous L ' e f f e t  de  deux  f o r c e s  d e  sens  opposés : 

- une f o r c e  F qui  tend à dxmrnaer l e  rayon de  - 2  bo1~c:e p a s  Gmission de 
m 

lacunes  aux c r a n s  

- une f o r c e  F dépendant de l a  s u r s a r u r a t i o n  de acunes au bo l s inage  des  c r a n s ,  
s 

qui  t end  2 augmenrep i e  rayon R p a r  a b s o r p t i o n  de  lacunes  aux exans 

Dans I e  cas ~ i m r  t e  ?Û 1 es l acunes  émrses aux ç r a n s  s ' é i imknent  

très rapidement à t r a ~ e ë s  , e  c r i s t a , ,  I c o n c e n t r a t  i o n  de lacunes  a u  vo i sanage  

d e s  c r a n s  e s t  é g a i e  à ça va.eur  d é q u i l ~ b r e  dans  i e  c r r s t a i  p a r f a a t ,  e t  l e  

modèle e s t  d é s i g n é  par  "mrrxdk!e de ~ o n l é e  conor8li ;e pa r  'enuss ion"-  

Un second nc~dèle  d P c c l t  Le c a s  s u l v a n t  : supposons qu ' au  dêparf  

l e  f l u x  de  Lacunes d î f f u s a n t  des  b o a c i e s  de  d l s l a c a t i o n  v e r s  l a  s u r f a c e  du 

c r i s t a l  soit r n f é r i e u r  a u  f l u x  émis au n iveau  des  c r a n s  ; ;a concen t ra tnon  de  

!acunes a u  vo i s inage  des  c r a n s  t end  a i o r s  à augmenter,  e t  ni s ' ê r a b ! ~ t  un é t a t  

stationnaire lorsque  l e  f J u x  de l acunes  êmîs a u  n i v e a u  d e s  c r a n s  e s t  ê g a i  au  

f Lux d i f f u s é  à t r a v e r s  l e  c r i s t a l  ., A i a  'xrnrre, Les c r a n s  s e  s a t u r e n t  en  

l acunes  e t  le r é t r é ç l s s e m e n t  des b s u c i e s  e s c  c o n t r â i é  uniquement p a r  l a  d ~ f f u -  

s i o n  des  l a c u n e s  dans l e  c r i s t a l  : c ' e s t  l e  mudiSie de "montée contrOPée p a r  

la  d i f f u s i o n  " de FriedeL ( j 14 1151 I l Q I  ) -  

En f a i t ,  T a r t o u r  e t  Washbuxn i 1 1 1  ont -cemarqué que I e  £Lux de 

l acunes  ZPnis au n iveau  d e s  c r a n s  e r  l e  k .ux  d l f f u s a n e  des  b s u c i e s  v e r s  i a  

s u r f a c e  du c r l s t a X  dépenda ien t  t c u s  deux de  :a c o n c e n t r a t i o n  de Jaeanes  a u  

v o i s i n a g e  d e s  c r a n s .  I l s  e n  one d é d u i t  que ;a c c n ç e n t r a t i o n  au v o r s i n a g e  des  

c r a n s  " s ' a j u s t a i t "  à une va;eur  comprise e n t r e  !es deux v a i e u r s  i l m i t e s  précé-  

d e n t e s ,  t e l l e s  que i e  f i u x  émis s o i c  éga: au  f l u x  d i f f u s é  e t  qu 'un Gta t  s t a -  

c i o n n a i r e  s Y é t a b i l s s e  dans  l e  c r i s t a i .  

De p l u s ,  pour  Le r é t r é c l ç s e m e n t  d e s  b o u c i e s ,  Tartaur  e t  

Washburn o n t  t e n u  compte de  l a  d i f f u s i o n  des  Lacunes ,e  long de l a  S ~ g n e  de 



d:.çio-arnon : cacz  i3a;lu?vaut 2 aç~r:?:~e :e nombre de ~ â z ~ n e ç  émises  ~ I J  

niveau des  crans de f a ib ! e  ~icn:ent_-atri~-*-.. . Pox.i- en <en3 r ' u m p - e ,  Tartoerz e t  

Washbu~n irnt, d a ~ s  LBS ~ ~ U S T _ L ~ ~ S  ~ B c ~ z  an6 ' E s @ . c - é - ~ s ~ ~ , z i ~ 7 t  de :a bouc le ,  

donné à la -,sz~cenf rat! on cies ~ " h n ~  t @ u t  IC.  -21 8 At? C. bC)rlci c sa 67a:eur maxi- 

müm " 

T ~ U S  C ~ S  r n ~ d % ; e s  c e n d u ~ s e n t  e n  f a i t  à une mgme forme de l "qua- 

t i o n  décrivant :a dlminuf.xsn dki tfayan ma-ren i4 b<r,,c es  : 

oii . UD es t  l, 'entlîaipre r ~ b r r  d7aucodi f f1~r - ion  

T e s t  la sempératuze abss  ,ue 3 a q u e , ~ e  B 7 &eu l e  r e e u r ?  

F e s t  l a  f o r c e  de montér p a ?  u n i t é  d e  ic-ngueur de l a  d i s l o c a t i o n ,  
m 

normale à l a  d i s l n . ~ a + i s n  en chaque p o i n t  

L 
B m s u r e  * a  s e e r 2 2 n  d b n e  scüne dans  6 p i a n  de ,-a boucle  

(r &sr !a con-e;i t~a' . iûn de i,<-unes à ' . ' E ~ I J I  L ~ C P .  therrnrqise dans  i e  
O 

c r i s t a l  p e y f ~ l  t 

1,a a: g n l f i c a . f i a n  des g: ' ~ w t r e ~  C. e: A ;grre s cavan t  i e ç  mc?dS',es : 
D 

- dans  i e  modèle d~ monrée r o n t  & G i k e  par '& tuscsun,  c' r ' ~ ç n e e n t  ra r r  o n  

d e  l acunes  a u  voisinage d e  ïa b o ~ c , e ,  e r t  r aeç ln  d e  c ; A e s t  pro-  
n 

po r t i onne1  à : a  c o ? ~ ~ n f x a t ~ o a  des r cans s à Leut f réquence  de vibra-  
i s  

t i a n  e t  2 .la -onsranLe D e e ? ; e  que D exp (- .- ) s a t r  Gga; au 
0 k T 

c a e f f r z i e n t  d X a u t s d i f f u ç i o ~ -  
d R - e s t  a l o r s  Pré à la. v i t e s s e  des c r a n s  sr,ziS ' " e f f e t  de  ka f o r c e  F 
d t  m' 
dans  Le c a s  d 'une  esurçâcurarlon nu;-, c au xrcr~srnage de  l a  boul:le, 

- dans  i e  modkie de mcntee contu? .ée par 1ti d ~ f f b ç i c n ,  c '  es t  l a  concen- 
O 

t r a r l o n  de ! acsuses aa i7crs*nage de :a sur face  - A e s r  encGre proportionnel 

à Do ; on l e  caliu.t. da t a t o n  appriichée on c o n s i d é r a n t  que ,-a s y m é t r i e  

de  la d i f ~ u s i o n  e s t  spkiéxsque pour  e s  bouc1.e~ de  p e t i t  r a y o n ,  c y l i n -  

d u ~ q u e  pour Les bouc les  de grand rayon La valeux du c o e f f i c ~ e n t  A 

varie abors  avec 1-23 valeur dna rayao R -  

Dans ce c a s ,  I- ' équar ron  (13) ç Y interprete  s jnp:  ement n l a  c o n c e n t r a t i o n  des 
F B d  $R 

c r a n s  s a t u r é s  en Lzcuneî étan: c exp (+jl - e s t  pioporc ionne1  à l a  d i f -  
G d t- 

f é r e n c e  en t re  l a  roncentratrov d e  i aeunes  a u  vuiç~nage des  c r a n s  e t  l e u r  



concentration cTo au voisinage de la surface, 

- Pour Tartour et Washburn, cf est la concentration de crans au voisi- 
O 

nage de la surface, Tartour et Washburn ne déterminent le coefficient A que 

de façon approchée, en écrivant que le flux diffusé est égal au flux émis et 

en considérant une concentration de crans maximum tout le long de la boucle, 

11s obtiennent un coefficient A proportionnel à D et indépendant du rayon 
O ' 

R de la boucle. 

La similitude des équations décrivant la variation du rayon moyen 

des boucles en fonction du temps rend le choix d'un modèle de montée difficile. 

Dobson, Goodhew et Smallman 1 10 1 ont utilisé le modèle de diffusion, tandis 

que Tartour et Washburn ont utilisé he modèle / 1 1  1 ,  Le coefficient A dans 

l%quation (13) est donc très imprécis, et le choix d'un modèle de montée 

constitue une source d'erreur importante. 

Nous allons maintenant discuter l'erreur sur 1 provenant des mesures 

expérimentales- Pour cela déterminons tout d2bord $'expression de r ,  
D'après Tartour et Washburn 1 î 11, l'équation décrivant la variation 

dans le temps du rayon R dhne boucle parfaite contenant une faute est : 

R+Bb u~ l- r B  
2 

Rc = R - Bb Log - = F 
Ro+Bb O - AF t ~ X P  (- E) lexp - - 

- 
C 
O 

R+Bb où le terme Bb Log - représente la correction due à la tension de ligne, 
Ro'Bb 

et où A est la valeur du coefficient A pour une boucle imparfaite bordant F 
une faute d'empilement, 

On en déduit : 

c $ 
O TB 

2 
Si on néglige - devant exp (-), lPexpression (15) devient : 

C 
O 

kT 

dR UD - rB 2 
C - Y 

dt - AF exp ( - kT - 1 (15') 

Cette première équation permet une mesure de P ,  mais celle-ci est 

très imprécise car le terme r ~ ~ ,  de l'ordre de O,leV, est nettement inférieur 

à UD. Dobson, Goodhew et Srnaliman 1 10 1 ont proposé dvéviter cet inconvénient 



en é l iminant  U . i l s  comparent pour c e l a ,  2 une même température,  l a  c iné t ique  
D *  

de montée de boucles  impar fa i t e s  bordant une f a u t e ,  e t  de  boucles p a r f a i t e s ,  

Si l a  température de r e c u i t  des  boucles p a r f a i t e s  e s t  éga l e  à T, 

température de r e c u i t  des  boucles  impar fa i t e s ,  l a  diminut ion du rayon R des 
P 

boucles  p a r f a i t e s  e s t  donnée par  : 

où . a e s t  une cons tan te  dépendant de l a  température 

A e s t  l a  va leur  du c o e f f i c i e n t  A pour l e s  boucles  p a r f a i t e s .  
P 

I\ 

dR 
L 

1 
D'où - P - = - A exp (- 

u~ 
2ab d t  P E) 

En comparant l e s  équat ions  (15') e t  ( î 7 ) ,  on o b t i e n t  : 

L'er reur  s u r  r dépend de façon c r i t i q u e  de l ' e r r e u r  s u r  l a  tempéra- 

t u r e  de IYéchant i l ion ,  p lus  exactement de l a  d i f f é r ence  e n t r e  l a  température 

de r e c u i t  de l a  bouele p a r f a i t e  e t  c e l l e  de l a  boucle impar fa i t e  ; cec i  b ien  
AT que l e  terme - s o i t  f a i b l e ,  Ceci e s t  développé dans l 'appendice C ,  On montre 

T 
que pour l e s  mesures de Tartour  e t  Washburn, l ' e r r e u r  q u i  en r é s u l t e  s u r  r e s t  

nég l igeab le ,  Par cont re ,  Dobson, Goodhew e t  SmalLman I Y O I ,  qu i  on t  e f f ec tué  

c e r t a i n s  r e c u i t s  à l ' i n t é r i e u r  du microscope, fon t  une e r r e u r  s u r  l a  tempéra- 

t u r e  pouvant a t t e i n d r e  1 0 ^ ~  : il en  r é s u l t e  une e r r e u r  absolue s u r  r d k n v i r o n  
2 

70 erglcm . 
A c e t r e  e r r e u r  s u r  r provenant de l ' e r r e u r  s u r  l a  température 

s ' a j o u t e  c e l l e  due aux a u t r e s  e r r e u r s  de mesure. Le c a l c u l ,  c l a s s i q u e ,  e s t  

e f f e c t u é  dans l 'appendice D ,  On t rouve une e r r e u r  r e i a t i v e  s u r  r d 'environ 

35 

On o b t i e n t  f inalement  l e s  r é s u l t a t s  su ivants  : 

- mesura de  Dobson, Goodhew e t  SrnaXiman 1101 : r= (135 z HO) erg/cmL 
2 - mesure de Tartour  e t  Washburn 1 X 1 '  : r - (110 i 40) erglcm . 

Nous adopterons donc ce  d e r n i e r  rGsu l t a t ,  



2 
Le résultat théorique r = 150 erg/cm est, aux erreurs de mesure i 

près, compatible avec Les résultats expérimentaux, 

B .  Fa~tg ~'gmgi~ege~t-e&tgi;sèqge- - 

La valeur de L %énergie d 'une faute extrinsèque a été déduite 1 12 1 ' e 
de la mesure du rapport - où /Te est l'énergie d'une faute extrinsèque r . 

1 

(ri est l'énergie d'une faute intrinsèque. 

Pour cela, Goodhew, Dobson et Smalbman 1121 ont étudié la cinétique de montée de 

deux boucles de dislocation ( v fig 3). 

Dans une première phase du recuit isotherme, le rayon de la 

boucle extérieure, bordant une faute d'empilement intrinsèque, diminue, et le 

rayon de la boucle intérieure augmente. Dans une deuxième phase, les deux boucles, 

observées au microscope électronique, semblent superposées ; elles bordent une 

faute dbmpilement extrinsèque, et leur rayon décroit à une vitesse plus faible 

que celui de la boucle extérieure au cours de la première phase. Goodhew, Dobson 

et Smallman ont considéré que le rétrécissement de la boucle extérieure dans le 

premier cas, des deux boucles superposées dans le deuxième cas, étaient contrôlés 

par la diffusion des lacunes vers la surface, Ils en ont déduit que le rapport 
" 
I 
e - était voisin de 1,3e 

r . 
1 

En fait, Se problème de la cinétique de montée de deux boucles 

de dislocation bordant une faute d'empilement n'a pas encore été résolu théori- 

quement. Aussi considérerons-nous que le résultat de Goodhew, Dobson et Smallman 

ne constitue quhn ordre de grandeur. 

Le calcpl et Ses résultats expérimentaux donnent un même ordre 
.k de grandeur du rapport * 

i 
Le calcul donne donc des résultats compatibles avec les résultats 

expérimentaux en ce qui concerne Ikodre de grandeur des énergies de faute 

intrinsèque ou extrinsèque, et celui de l'énergie d-nteraction entre deux fautes 

d'empilement intrinsèques. 

C - d) Energie ---- des fautes -----------------------------1--,---------------- 10 dans les HC influence du raEEort --- - 
a 

Le calcul de l'énergie d'une faute l A  dans le zinc, le magnésium et 

le béryllium, a été effectué en utilisant les formules du 2) et du 3a), 
C Ces formules font apparaître explicitement le rapport - . Ce rapport 
a 

variant assez peu suivant les métaux, il est fréquent de lui donner sa valeur 



i d é a l e  = 1,633 (correspondant à l 'espacement des p lans  dans l a  s t r u c t u r e  C F C ) ,  

Pour donner une idée  de l 'approximation a i n s i  f a i t e ,  nous avons c a l c u l é  l q n e r g i e  
C c  

à l a  f o i s  pour l e  r appor t  - exac t  e t  pour l e  rappor t  - i d é a l .  Il f au t  n o t e r  que a  a  
nous avons p r i s  l a  même va leur  de a  dans l e s  deux cas ,  c e c i  r é d u i t  La va l eu r  

de l a  comparaison, c a r  l e s  d e n s i t é s  é lec t roniques  ne son t  pas l e s  mêmes. 

Les r é s u l t a t s  sont r epo r t é s  dans l e  t ab l eau  6, à c ô t é  des va l eu r s  
C 

du rappor t  - exact correspondant à chaque métal .  a  

Tableau 6  

C On cons t a t e  que l ' é n e r g i e  de f a u t e  v a r i e  peu avec l e  rappor t  - : 
a  

C 
pour une v a r i a t i o n  de - d 'envi ron  15 % (Zn), l a  v a r i a t i o n  de l ' é n e r g i e  de 

a  
f a u t e  e s t  de 20  % ,  On commet donc une e r r e u r  a s sez  f a i b l e  en ca l cu lan t  

e 
l ' é n e r g i e  de f au t e  pour l e  rappor t  - i d é a l ,  a  

La valeur  obtenue pour l e  z inc ne c o n s t i t u e  q u h n  ordre  de grandeur,  

c a r  e l l e  a  é t é  ca l cu lée  à l ' a i d e  du c o e f f i c i e n t  a ' ,  l e  c o e f f i c i e n t  x n ' é t a n t  

pas connu. 

Nous comparerons t r è s  rapidement nos r é s u l r a t s  aux r e s u l t a t s  expéri-  

mentaux- Les r é s u l t a t s  obtenus p a r  étude de La c i n é t i q u e  de montée de boucles  

de d i s l o c a t i o n  impar fa i t e s  contenant  une f a u t e  18 sont  por tées  dans l e  

tab leau  6,  



Hales ,  Smallman e t  Dobson ( 191 o n t  comparé Les c i n é t i q u e s  de montée 

de bouc les  d e  d i s l o c a t i o n  p a r f a i t e s ,  e t  de b o u c l e s  i m p a r f a i t e s  b o r d a n t  une 

f a u t e  l n  ; i l s  o n t  i n t e r p r é t é  l e s  r é s u l t a t s  à l ' a i d e  d 'un modèle de  montée 

c o n t r ô l é e  p a r  l a  d i f f u s i o n ,  Leur méthode de mesure e s t  donc ana logue  à c e l l e  

q u i  a  é t é  utilisée dans  les métaux CPC, e t  l e s  sources  d ' e r r e u r  s o n t  l e s  mêmes. 
1 On a  vu que l ' e r r e u r  r e l a t i v e  s u r  l ' é n e r g i e  de f a u t e  a t t e i g n a i t  - 
3 ' 

Les r é s u l t a t s  de  H a r r i s  e t  Masters  ( 381 d i f f è r e n t  notablement  des 

p r é c é d e n t s ,  c a r  i l s  o n t  u t i l i s é  un modèle de  montée d i f f é r e n t  ( é m i s s i o n ) .  De 

p l u s ,  i l s  o n t  c a r c u l é  l ' é n e r g i e  de  f a u t e  r e n  é t u d i a n t  uniquement l a  c i n é t i q u e  

de  montée de  b o u c l e s i m p a r f a i ~ e ç  bordan t  une f a u t e ,  ce  q u i  donne d e s  r é s u l t a t s  

encore  b i e n  moins p r é c i s  que l a  méthode p r é c é d e n t e ,  

Cec i  expLique l a  f o r t e  marge d ' i n c e r t i t u d e  q u i  a f f e c t e  l e s  r é s u l t a t s  

du t a b l e a u  8 ,  a i n s i  que Leur d ivergence .  II e s t  d ~ n c  d i f f i c i l e  d ' e n  t i r e r  des  

c o n c l u s i o n s  n e t t e s  quan t  à l a  v a l i d i t é  des r é s u l t a t s  t h é o r i q u e s m  

On p e u t  t o u t e f o i s  remarquer que,  dans  l e  magnésium, P%nerg ie  de  

f a u t e  c a l c u l é e  est  ne t t ement  i n f é r i e u r e  aux v a l e u r s  e x p é r i m e n t a l e s .  Dans l e  

z i n c ,  l a  concordance e s t  m e i l l e u r e .  

Conclusion : 

L ' é n e r g i e  d e  p a i r e  permet ,  dans  l e  c a s  de l ' a luminium,  de  c a l c u l e r  

l e s  é n e r g i e s  de  f a u t e  d5mpi lement  e t  un o r d r e  de  grandeur  de l ' é n e r g i e  d ' i n t e r -  

a c t i o n  e n t r e  f a u t e s  i n t r i n s è q u e s  e n  bon accord  avec l e s  r é s u l t a t s  expérimen- 

t aux .  C ' e s t  pourquo i ,  dans  c e  q u i  s u i t ,  nous calcuPerons  sys témat iquement ,  e n  

f o n c t i o n  de  l e u r  d i s t a n c ~ e ,  L t é n e r g i e  de  deux p l a n s  de  macle p u i s  de  deux f a u t e s  

d'empilement e x t r i n s è q u e s  dans l e s  métaux normaux CFC. Nous eaScu le rons  a u s s i  

l ' é n e r g i e  de  deux f a u t e s  1 A  dans Les HC- 



III - CALCUL DE LPENERGIE DvINTERACTION ENTRE DEFAUTS PLUS DANS LES METAUX NORMAUX 

DE STRUCTURE CFC OU HC, 

1 )  METAUX CFC ---------- 

- a )  E n e r g i e I  ---- de deux plans de  macle p a r a l l è l e s  e t  i n f i n i s  mm-------- -------------- .................... 

Puisque la p é r i o d i c i t é  de l 'empilement e s t  3d, on cons idérera  

séparément l e s  ca s  où l e s  deux p l ans  sont  d i s t a n t s  de 3kd-d, 3kd e t  3kd+d, où 

k e s t  un nombre e n t i e r  quelconque, 

Le c a l c u l  de l ' é n e r g i e  r (3kd*d) de deux plans de macles 
rn 

d i s t a n t s  de 3kd+d e s t  t r a i t é  en d é t a i l  dans l 'appendice E. Les a u t r e s  ca s  

peuvent ê t r e  t r a i t é s  d e  façon analogue. 

On t rouve  l e s  expressions su ivan te s  : 

'mm 
(3kd*d) = C n= l 

1 (n-k-1) Y (3nd-d) + (n-k) Y (3nd) - 2 (n-k) Y (3nd+d) 1 
I I 

k-l r 7 
r (3kd) = C 

mm n= 1 
/ -2(n-k) Y (3nd-d) 9 4 (n-k) Y (3nd) - 2 (n-k) Y (3nd+d) 1 
1. 1 

k-1 i -1 
r (3kd-d) = 1-2(n-k) Y (3nd-d) + (n-k) Y (3nd) * (n-k71) Y (3nd+d) / 
Ir11111 - I I 

L'énergie  d ' i n t e r a c t i o n  des deux p l ans  de m a d e  e s t  (r - 2 r 2 ,  mm 
l ' exp res s ion  de r é t a n t  donnée p a r  la  formule ( 9 ) .  

m 



A B C A B A C B A B C A B C  
~ n a ~ v o o o a n a ~ ~  

A. 

1 --96--- 1 
Tableau 7A : deux plans de macle distants de qd 

- de deux fautes d'em~ilement intrfnsègues parallèles b 1 Ensrgie-lii .................... ---------------- ---- --------- 
et Infinies ----------- 

De la &me façon, on trouve : 

L'énergie d'interaction des deux fautes d'empilement est T. - 2ri ; 
i i 

l'expression de r .  est donnée par l a  formule (IO), 
1 

On peut vérifier, sur les fozmules ci-dessus, que L'énergie d'inter- 

action entre fautes planes tend vers O quand leur distance tend vers l'infini, 



A B C A B C B C A B A B C A B C  
A ~ A A ~ V A A A Q A ~ A A ~  

Î 
I 
1 - - - - - - - 

1 
1 

q d 

Tableau 7B : deux fautes intrinsèques distantes de qd, 

- c) Variation de l'énergie ------------------ de deux fautes ~lanes .................... dans les alliaggg 

désordonnés de structure CFC en fonction du nombre moyen y ..................................................... ---- 
d'électrons de conduction par atome a stabilité des ~hases ------------------,---- ----,,---L--------------- ----- 

On pose 

a. Cogrbeç Ymm (O) St_Yii (E) 

Pour calculer l'énergie moyenne d'interaction entre atomes dans 

les alliages désordonnés de métaux normaux, on peut définir une amplitude moyenne - 
a de la forme asymptotique, qui dépend de la concentration c du constituant le 

moins abondant; ceci permet de calculer l'énergie de fautes planes 151 : 

CI a et s sont respectivement les amplitudes des formes asymp- AA ' BB AB 
totiques décrivant l'interaction entre deux atomes de type A, deux atomes de 

type B, un atome A et un atome B. 

L'énergie de faute se calcule alors en remplaçant dans les for- - 
mules a par a , et Z par le nombre moyen ? ddéPectrons de conduction par atome. 

Cette méthode de calcul approchée est valable dans Les solutions 

solides diluées, où on néglige la ségrégation des impuretés sur les fautes dPem- 

pilement. 

On a calculé, pour une distance entre plans de faute variant de 

d à 6d, les sommes y et yii en fonction de y- Dans les métaux ou alliages 
mm 

désordonnés de structure CFC, O est une fonction univoque de ? donnée par la 
formule (81, où on rwplace y par sa valeur idéale . On a donc représenté 

sur les figures 4A, 4B, 5A, 5B, Les fonctions y et -f en fonction*de O sur 
mm i i 

l'intervalle 10,nI . Les valeurs de ces fonctions pour O compris entre n et 
Z n  s'en déduisent immédiatement par les relations 1 Y (O) = - ymm (271-0) 

1 mm 

(O) = - y;; (2n-0) * ; "ii 



La notation y où q = 1 ,  2, .,- 6 représente la fonction 
mmq 

calculée pour deux plans de macle distants de qd (tableau 7A), 

De même y se rapporte à deux fautes d'empilement intrin- îiq 
sèques distantes de qd (tableau 7B), 

Pour interpreter Les courbe 4A, 4B, SA, 5B, il est utile de 

conkaltre la correspondance entre O et Z sur 1 'intervalle / 0 $21- 1 : 

Tableau 8 

La méthode de calcul des fonctions y à partir des expressions 

(171, (18), (191, (201, (2f), (22) est exposée dans l'appendice F, 

Sur les figures 4A, 4 B ,  5 R ,  5B1 on a aussi trac6 les courbes 

2y,(O) et 2yi(0), qui permettent d'obtenir respectivement : 

- r 1 - l'énergie d'interaction entre plans de macle : g fin (O) - ym (O), 
- 

- l'énergie d'interaction entre fautes intrinsèquesb: g ('vii (O) - 2ii (811 
1, - I - 

le coefficient 2 se calcule en remplaçant, dans Irexpression de g, a par a 
et Z par Z, 

Les renseignements que peuvent fournir les courbes Y (O) et 
mm 

Y i  i (O) sont limités car, pour obtenir la valeur de lqnergie r ,  il faut multi- 
- - 

plier ypar le coefficient 2 ,  calculé à partir de z, qui dépend du métal ou de 
L51liage considéré : on ne peut donc en général comparer les énergies que pour 

une valeur de 0, c'est-à-dire de 7,  donnée. 

6.  St-biljté - - -  des phases - -  
Les courbes donnant l'énergie d'une faute intrinsèque et extrin- 

sèque dans un métal CFC ont été obtenues par A Blandin, J Friedel et G Saada 151, 



De meme pour P-nergie d ' u n e  f a u t e  ILL dans Les HC- Dans l e s  r é g i o n s  oG l ' é n e r g i e  

de f a u t e  e s t  n é g a t i v e ,  il e x i s t e  une phase p i u s  s t a b l e  que :a phase CFC ou HC 

c o n s i d é r é e .  A Blandin ,  J F r i e d e l  e t  G Saada a n t  a i n s i  pu o b t e n i r  Tes domaines 

d ' i n s t a b i l i t é  d e s  phases  HC e t  CFC. Ceux-ci s o n t  xepszrés  dans Le t a b l e a u  9 : 

Tableau 9  

1,27 i $ 3 6  1,66 2 9 1  2,29 3,53 
1 > 1 i I 1 

l 
'c - 2 - 4 - - 3 7 - 
2 3 3 2  2  - 

1 
I ! 1 1 l 

HC I i n s  cab i e  I 1 i n s t a b l e  
1 

5 ....................... 
1 3 > 1% --------- 

I I  1 1 1 i , t 

I 
1 

I 1 
5 ' instable - --------- 3, 1 

! 1 l 

1 1  ? ! 1 1 

L a  p l u p a r t  d e s  Limites  d e  stabilité des  phases  correspondent.  

aux v a l e u r s  de O pour  L e s q u e l l e s  l a  s p h s r e  d e  Fermi touche une I i m f t e  d e  zone 
21. 41- de B r i l  lou in :  ( O  v o i s i n  d e  - 

3 e t  - pour l e s  CPC, 0 - pour l e s  HC) : on 
3 

recsouve  donc l e s  r è g l e s  d e  Hume Rothery.  De nouue l ;es  i i m i r e s  ( O  = n pour Les 
P 3 7 

CFC, O = - e t  - env i ron  pour  les HC) correspondent  au changement d e  s i g n e  
2 2 

de l ' é n e r g i e  d e  f a u t e ,  e%est-à-dire à l a  ua'eur de O l i m i t a n t  !a r é g i o n  QG l a  

f a u t e  e s t  i n s t a b l e -  

Les courbes  r e p r é s e n t a n t  l ' é n e r g i e  d e  d e u s  f a u t e s  p l a n e s  p a r a l l è l e s  

dans l e s  CPC f o u r n i s s e n t ,  pour  l ' i n s t a b i l i t é  de i a  phase  CFC, des v a l e u r s  l i m i t e s  

de O t r è s  v o i s i n e s  (*a de c e l l e s  q u i  o n t  Gté obtenues  pour  une f a u t e  s e u l e  ; l e u r  

i n t é r ê t ,  pour l a  s t a b i l i t é  d e s  phases ,  e s t  d e  d ~ n n e r  quelques  i n d i c a t i o n s  sup- 
2 n 4 

p l é m e n t a i r e s  a u  vo i s inage  d e  O =- e t  O -. - 
3 3 

. Au v a i s i n a g e  de c e s  v a o e u r s ,  

l ' é n e r g i e  de deux f a u t e s  v a r i e  très rapidement e n  grandeur  e t  en  s i g n e ,  e t  s a  

v a l e u r  absolue  d e v i e n t  généralement  r r è s  g rande .  On p e u t  a l o r s  s ' a t t e n d r e  à 

r e n c o n t r e r ,  de  p r é f é r e n c e  à l a  phase  CFC con tenan t  des  groupes de  f a u t e s  dont  

(*) t s S s  v o i s i n e s  : en  e f f e t ,  l a  phase  CPC e s t  i n s t a b E e  j u s q u b à  une v a l e u r  de O 
2  n légèrement s u p é r i e u r e  à - , p u i s  e n t r e  e t  une v a l e u r  de O légèrement  

4 3 
s u p é r i e u r e  à - 

3 "  



L'énergie tend ve r s  une va l eu r  néga t ive ,  de t r è s  grande va l eu r  absolue,  

Les conclusions pouvant ê t r e  t i r é e s  de no t r e  étude son t  toute- 

f o i s  l i m i t é e s ,  c a r  nous avons c a l c u l é  uniquement l ' éne rg i e  de deux f au te s  pa ra l -  
2 .rr l è l e s ,  Pour connar t re  l e s  s t r u c t u r e s  s t a b l e s  au vois inage de O = - 4 
3 

e t @ - -  
3 '  

il f a u d r a i t  connaTtre l ' é n e r g i e  d'un ensemble de f au t e s  p a r a l l è l e s  : une étude 

sé r i euse  de l a  s t a b i l i t é  des phases e x i g e r a i t  lyétude de phases comportant des 

f au t e s  de p é r i o d i c i t é  v a r i a b l e *  Ce t t e  de rn i è re  étude. a é té  f a i t e  p a r  J - L  Déplanté 

121 1 , pour 2 compris e n t r e  1,27 e t  1,36, c 'es t -à -d i re  lorsque l e s  p lans  CFC 

e t  HC sont  t o u t e s  deux i n s t a b l e s -  

En ou t r e ,  i l  f a u t  t e n i r  compte des l i m i t a t i o n s  su ivantes  : 

- D'après l a  d i scuss ion  de Pick 131 , l e  développement de l ' é n e r g i e  t o t a l e  du 

c r i s t a l  sous forme d 'un terme cons tan t  augmenté d'une somme d 'énerg ies  de p a i r e s  
2 n 4 n 

e s t  va l ab le  pour  O = - e t  O = - 
3 3 

va leu r s  pour lesquelLes l a  su r f ace  de Fermi 

touche une Limite de zone de B r i l l a u i n ,  uniquement s i  l a  s u r f a c e  de Fermi n ' e s t  
2 TI 4 n 

pas déformée au  premier o rd re"  Nos r é s u l t a t s  au vois inage de O - - e t  O = - 
3 3 

ne sont  donc va l ab le s  qu ' à  c e t t e  cond i t i on .  

- Nous nous sommes p lacés  dans lhpprox ima t ion  d'un c r i s t a l  i n f i n i  : c ' e s t  ce 
2 

qui  f a i t  que, au  vois inage de O - - e t  O -. - 
3 

4 T ,  nous obtenons des  énerg ies  de 
3 

f a u t e  i n f i n i e s ,  En f a i t ,  lorsque l a  va l eu r  absolue de l ' é n e r g i e  e s t  t r è s  grande, 

son ordre  de grandeur e s t  c e l u i  du nombre de p lans  ( 1 1 1 )  p a r a l l è l e s  à l a  f au t e  

dans l e  c r i s t a l ,  

NOUS pouwons maintenant ind iquer  l e s  types de f a u t e s  qu'on peut 
2n 

rencont rer  au vois inage de O = - 4 e t  O = -  . 
3 3 -  

a )  Pour ? tendant  ve r s  1,36 ( l a  phase HC e s t  i n s t a b l e ,  c e r t a i n e s  

énergies  de f a u t e  é t a n t  néga t ives ,  l a  phase CFC l ' e s t  aus s i )  : 

- deux f a u t e s  i n t r i n s è q u e s  p a r a l l è l e s  de d i s t ance  quelconque 

- deux p l ans  de macle p a r a l l è l e s  d i s t a n t s  de 3kd + 2d, où k e s t  

un e n t i e r  quelconque ; un cas  p a r r ï c u l i e r  e s t  une f a u t e  i n t r i n -  

sèque s e u l e ,  

b) Pour ?? tendant  vers  2, i ( aucune conclusion quant à l a  s t a b i l i t é  

de La phase HC ; c e r t a i n e s  énerg ies  de f a u t e  de l a  s t r u c t u r e  CFC é t a n t  néga t ives ,  

l a  phase CFC e s t  i n s t a b l e ) ,  L'énergie de deux p lans  de macle d i s t a n t s  de 

3kd + d ,  donc en  p a r t i c u l i e r  d'une f a u t e  i n t r i n s è q u e ,  tend vers  - = - Par con t r e ,  

l ' éne rg i e  de deux f au te s  d'empilement i n t r in sèques  séparées p a r  une d is tance  

quelconque tend  ve r s  + On ne d e v r a i t  dons pas observer  de f a u t e s  ï n t r i n -  

sèques superposées,  



Ce dernier cas illustre bien les limites de notre étude : le 

fait que l'énergie de certaines fautes est négative ne permet pas de conclure 

quant à la possibilité d'existence de deux ou plusieurs de ces fautes : il est 

alors nécessaire de connaître leur énergie d'intéraction, ce qui peut modifier 

totalement les conclusions. 

Ainsi, les courbes représentant l'énergie de deux fautes planes 

parallèles en fonction de 2 ne fournissent que quelques indications quant à 

la stabilité des phases, Par contre, elles sont utiles pour déterminer l'énergie 

d'interaction de deux fautes planes dans un métal ou un alliage désordonné de - 
Z donné : elles permettent alors de prévoir les distances entre fautes planes, 

Nous allons étudier plus particuiiSrement le cas de I'abuminium où, comme nous 

L'avons vu, on abserve après trempe des fautes d'empilement intrinsèques super- 

posées, 

- d) Energie d'interaction entre deux  bans de macle, ~ ~ i s  entre ---- ............................ --------------- 
deux fautes dPempiLement intrinseques dans LYaLuminium : ---------------- ---------------- 

Le coefficient g étant connu dans l'aluminium, nous avons pu calculer 

l'énergie r = g ymm de deux plans de m e l e  et Lynergie ï = g yii de deux 
mm i i 

fautes d'empilement intrlnsEques, Connaissant L'énergie r ou d'une seule 
m i 

de ces fautes, il est alors facile de calculer l'énergie d'interaction de deux 

plans de macle T m -  2' et L'énergie d'interaction de deux fautes d'empile- 
m' 

ment intrinsèques X - 2l" 
i i i * 

Les résultats sont reportés dans les tableaux 10 et I I  

Tableau 10 

int rinsèqu i 
faute 

extrinsèque 

L 
On rappelle que 2'î 119 erg/cm - m 



Tableau 1 1  

I 
faute 

extrinsèque 

On rappelle que 2 r .  293 erglcm 
2 

1 

On constate que, Lorsque ia distance entre Les fautes crolt, lqner- 

gie des deux fautes planes paua1lèLeç tend rap~dement vers le double de l'éner- 

gie dkne faute ; ceci est réalisé des que Sa distance entre plans de macle 

atteint 4d, et que celle entre fautes intrinsèques atteint 3d, Par contre, pour 

des fautes planes proches, l'énergie d'interaction peut être importante, sur- 

tout pour des fautes intrinsèques. 

L'énergie d'interaction entre deux plans de macle distants de d ou de 

2d est positive et non négligeable : ceci devra~t gêner la nucléation de macles 

mécaniques par le processus de Cottrelk et Bibby 127 1 . 

L'énergie de deux plans de macle calculée ci-dessus est minimum lors- 

que les plans sont distants de 3d. Les expérimentateurs ne signalent pas lXob- 

servation de telles fautes, dont le contraste en microscope électronique doit 

être faible 1221 

L%nergie de deux fautes d'empilement intrinsèques présente un minimum 

très net lorsque ces deux fautes, distantes de d, constituent une faute d'empi- 

lement extrinsèque: leur énergie d'interaction est alors négative, et sa valeur 

absolue atteint L'énergie d'une faute intrinsèque seule- Ceci, comme nous l'avons 

vu, est compatible avec les résultats expérimentaux- 

La croissance d'une faute dkmpilement intrinsèque devrait donc avoir 

lieu préférentiellement au-dessus d'une faute préexissante, 5 une distance d 

de cette faute, Ceci exphique en partre l'observation, après trempe et recuit, 

de boudes be aislocation superposées contenant une faute d'empilement intrin- 

sèque dans l'aluminium, 11 reste à expliquer Le mécanasme de nuc~éation d'une 

seconde Éaute au-dessus de la première: corne les boucles de diskocation 



observées sont attribuées à La coaleseence de lacunes dans les plans (YI]) ,  

nous calculerons dans le chapitre I V  l'énergie d'inreraetlon d'une lacune et 

d'une faute d'empilement intrinsèque, que nous trouverons négative au voisi- 

nage immédiat de la faute. 

Finalement, nous trouverons que le mécanisme de formation de fautes 

intrinsèques superposées a lieu en deux érapes : 

- précipitation de lacunes sur une faute ddempi;ement intrinsèque et coalescence 

des lacunes dans un plan (111 )  de façon à produire une faute d'empilement 

intrinsèque, située à la distance d de la première ; on observe donc deux 

boucles de dislocation : La boucle intérieure contient une faute d'empilement 

extrinsèque, tandis qu'entre Les deux boucles on observe une faute d'empile- 

ment intrinsèque. 

- Croissance de la seconde faute intrinsSque au-dessus de la première. 
Cette croissance est possible car L'énergie d'une faute extrinsèque est 

voisine de celle d'une faute intrinsèque. 

II y a nucléation successive de deux boucles de Frank associées à une 

faute intrinsèque plutôt que d'une seule boucle associée à une faute extrin- 

sèque car ceci "réduit l'énergie de ligne, prédominante dans le germett* 

L'énergie r ,  , (qd) de deux fautes i A  distantes de qd (v fig 8) est 
b l - Y(nd) sin nQ g y Si on définit Y(*) (nd) - - = 

2 , on obtient : 
g n 

-1 m !- 1 
[(n-k) Y * (2nd-d) r Z 1 2n Y" (2nd) - (n-k) 'Y# (2nd-d) ) (27) Y 1 (2kd-dl = 
I J n- 5 1 - J 

La méthode de calcul de y est indiquée dans l'appendice G ,  
1 1  

C y I 1  a été calculé â l'aide du rapport - exact. On en déduit la valeur 
a 

Y 1 l  
de l'énergie de deux fautes. Les résultats pour Le zinc, le magnésium et He 

béryllium sont reportés dans le tableau 12- On rappelle d'autre part la valeur 

de 2rIA, où 1 est Laénergie d'une faute I A  seule, 1 A 



Tableau 12 

s u i t e  

Tab leau  13 

'1 1 'qd' 

e r g  /cm 
2 

A B A B C B C B C B C A C A C A C  
A ~ A ~ V A V A Q A ~ ~ A Q ~ V  

i i 

Deux f a u t e s  la d i s t a n t e s  d e  qd 

Zn 

 énergie d e s  deux f a u t e s  i n  e s t  minimum l o r s q u e  c e l l e s - c i  s o n t  d i s -  

t a n t e s  de 3d, mais c e  minimum e s t  t r è s  peu prononcé,  e t  l ' é n e r g i e  des  deux 

f a u t e s  lA d i s t a n t e s  de 3d e s t  v o i s i n e  du double de l ' é n e r g i e  d 'une f a u t e ,  L V n e r -  

- -  1 395 --- 

I l  

g i e  d e  deux f a u t e s  PA p a r a l l è l e s  e s t  donc t o u j o u r s  Impor tan te ,  La v a l e u r  mini-  

mum d e  c e t t e  é n e r g i e  a t t e i n t  370 e rg /c$  dans l e  z i n c  e t  750 e r g / c m  dans l e  

399 



béryllium, ce qui rend 1'existence de telles fautes improbable dans ces métaux, 

Ceci est compatible avec les observations expérimentales : dans les 

HC, ou n'observe pas de fautes 1 D  superposées ; Eorsqudon observe deux boucles 

de dislocation concentriques, l'espace entre les deux boucles comporte une 

faute d'empilement qubn suppose de nature ] A ;  les vecteurs de ~Grgers des par- 

tielles bordant les boucles sont tels que Ta boucle intérieure ne contienne pas 

de faute, 

Notons que bien que le calcul suggère que l'énergie de deux fautes 

I D  superposées n'est pas élevée dans le magnésium, une telle situation n% pas 

été observée jusqu"cim 

 onc cl us ion : 

Nous avons vu que dans les métaux normaux CPC l'énergie dynteraction 

entre deux fautes d'empilement intrinsèques était négative et importante lorsque 

ces fautes étalent distantes de d : ceci explique qu'une faute intrinssque se 

développe facilement au-dessus d'une faute préexistante et permet de comprendre 

lbbservation de boucles de dislocation superposées contenant une faute d'empi- 

lement dans l'aluminium, Mais il faudrait aussi connaître le processus de ger- 

mination d'une seconde faute au-dessus d'une faute préexistante : on suppose 

généralement que ceci se produit par coalescence des lacunes dans un plan ( 111 )  

parallèle à la faute, Nous allons essayer de Justifier théoriquement ce modele: 

nous calculerons l'énergie d'interaction dkne lacune (ou dhne impureté) avec 

une faute dkmpilement, et nous en déduirons quels sont les plans atomiques 

dont la concentration en lacunes est importante : la coabescence des lacunes 

dans ces plans devrait permettre la nualéation d'une nouvelle faute dsempile- 

ment au-dessus de la première, 



IV - ENERGIE DPINTEMCTION ENTRE UNE FAUTE D'EMPILEMENT ET UN ATOME, D'IMPURETE 

1 > EESCRZZZZGE-EU-Mi2EEIE 
Lorsque La concentration a dPimpuxet&ç dans un cristal est faible,on 

peut négliger beur interac~ion, et ?'énergie dynteraction AW d'une impureré 

et d'une faute d'empilement est indépendance de la concentrationp 

L'énergie d'interaction AW sera dsnc définie comme la diffgrence 

entre : 

- d'une part l'énergie d'une matrice M contenant un atome dympureté unique 1, 
situé à une distance z de la faute (v fig 6,7) 

- d'autre part la somme des énergies d'une faute d'empilement, dans la matrice 
parfaite, et du cristal contenant une impureté seule" 

La modêle, qui néglige L'énergie d'interaction entre impuretés, ne 

sera donc valable que pour les soHutions solides trêç dilu6es- 

L'introduction d'une faute d'empilement dans un cszstal contenant 

une impureté est une transformation 2 voiume constant ; le dGveisppement de 

l'énergie en interactions de paire convient donc bien pour le calcul, D'autre 

part, les distances entre atomes situés dans des plans premiers uolsins sont 

inchangées : on pourra donc utiliser la forme asymptotique de Iqnergie de 

paire, 

Pour faciliter be çaicul, nous ferons deux hypoebèses complémentaires: 

- dkne part, nous négligerons l'effet de taille du 2 l'impureté ; les aromes 

restent alors disposés aux noeuds de plans superposés de type A, B ou C, et le 

calcul ne présente pas de difficulté, 

- d'autre part, nous nous placerons dans un modele dYâsns ponccuelsp L%mpli- 
tude a' de la farme asymprotlque de ~'éneegle dknrreraction entre les atomes IM 
M de la matrice, de valence Z, et l'atome dYmpureté 1, de valence Z + Z', 

sera dsnc : 

De même, dans cette approximation, F%mpEitude de Ta forme asympto- 

tique de L'énergie d'interaction entre deux aromes M de l a  matrice est : 



En résumé, le modèle utilisé esc très approché : il néglige L%nergie 

d'interaction entre impuretés et l%ffet de taîLle ; considère le cristal 

comme constitué d'ions ponctuels- Ce modèle permet toutefane dbbtenir un ordre 

de grandeur de l'énergie dYntteracfion encre b'impuweté et la faute, et une 

description qualitative de l'effet Suzuki. 

2) CALCUL DE LtENERGZE DqNTERACTION ENTRE LINE PMPURETE ET UME FAUTE D%EMPILE- .......................................................................... 
MENT DANS UN CRISTAL CFC OU HC OU L'INTERACTION ENTRE PLANS EST OSCILLANTE : .......................................................................... 

Nous-.raisonnerons à titre d'exemple sur une faute d'empilement intrin- 

sèque dans un cristaT CPC, Pour une £aute extrinsèque dans un CFC ou une faute 

18 dans un HC, Le raisonnement serait analogue- 

La faute d'empilement translate la partie M du cristal en M candis 
2 2t' 

que la partie M est inchangée (v fig 6 ) *  Désignons par m L'atome de la matrice 
1 

qui aurait La meme position que l'atome d'impureté 1, par ml tout atome quei- 

conque de La partie M autre que rn Si Wmw e s t  l a  somme des énergies dynter- 
I =2 

L 
action de paire entre l'atome in et les atames de la partie M du cristal, l'é- 2 
nergie d'une faute d'empilement est : 

D'autre part, i a  variation d-neergbe du crista: contenant une impu- 

reté I lorsqubn y introduit une faute dkmpilement est : 

L'snergie d'interaction entre l'impureté et La faute est donc : 

La première expression enLre parenthèses (resp fa seconde) repré- 

sente la variation de l'énergie d'interact~on entre !"atome 1 (resp m) et les 

atomes de Pa partie M du eristat iarsqu'on introduit une faute dPempiLement. 2 
Pour les calculer, nous devrons connaltre La variation QT(nd) de l'énergie 

d'interaction entre un atome en position A et Les atomes d'un plan A distant 

de nd lorsque le plan A est translaté par ;a faute d'empilement en un plan de 



type B ou C, Nous connaissons la variation Ys(nd) de lsnergie dynteraction 

par unité de surface entre deux plans de type A lorsque l'un d'eux est trans- 

laté en un plan de type B ou C : 

Y'(nd) - g' sin n O 

n 
2 

où g' est l'analogue de g : il suffit dans la formule (6) de remplacer a par 

a'. Par la suite, le signe " ' " indiquera que nous utilisons un modèle d'ions 
ponctuels. 

Si l%ire de la maille élémentaire des plans (11 1 )  est il, on en déduit immédia- 

tement : 

@'(nd - R Y Y  (nd) 

- Engrgis ~'jn~e-actjo~ b'gng qmpge~é-dg yabencg 3+S1-aye~ gng  
z ' 

faute dTem~i&ement intrinsèque (v fig 6) : AW = R - x - - - - - - - - - - -  - - - -  Z 

On notera x 
(3kd-d) ' X3kd ' X3kd+d suivant que z = 3kd+d, 

3kd+d, 3kd+2d, respectivement, De même pour A W -  

- - - - - -  Faute dsempiieme;t-ext~igssqge-: 

Le calcul s'effectue de façon analogue à celui d'une faute d'em- 

pilement intrinsèque, à condition de dGcompsser le cristal en trois parties 

(v fig 7 ) .  

Si l'impureté se trouve dans le plan limitant la faute (2-0 en 

utilisant les conventions de la fig 7 1 ,  on considère que la faute a été intro- 
duite en translatant les deux parties du cristal situées de part et d'autre de 



-* 
l a  f au te  de deux vecteurs opposés de type b ,  t and i s  que l e  plan médian conte- 

nant  lYmpureté e s t  inchangé (v  f i g  8 )  : l e  ca lcu l  ne présente abors aucune 

d i f f i c u l t é -  On o b t i e n t  : 

Puis 

- X - 
1 

(3kd+d) 'n=k+ I 
/Yr(3nd) - Yv(3nd+dl 1 
k 1 

- b) HC ---I------ Z - 2 : énergie d ' i n t e r a c t i o n  d'une impureté de valence 

262' avec une f a u t e  RA ( f i g  9 ) ,  
Z 

On a encore AW = CL - x, avec z 

3) RESULTATS --------- 

Le caLcul, bien que beaucoup plus  simple, e s t  analogue 2 c e l u i  des 

fonctions Y(@) au paragraphe 111" 

Tableau 14 

10 I I I  / 1 2 1  13 1 
1 1 

I 

5 1 6  7 1 8  ' 9  

l , 

z i 

-2,510,20 0,20 / 0 ,28  1-0, i 9  -0,19 0,17 0,02i0 ,02 i - O ,  1 3 0 , 0 5 ' 0 , 0 5  

2 1 3 1 4  

l I I I l l l l l l 

1 

3,7 

- 
d 

AW -2 
-(IO eV) z ' 

a. 

O 

3,7 

I - 



Tableau 15 

sui te 

i i 1 - 

D'après Les tableaux 14 et 15, G%nerggie dynteraction d'une 

AW -2 
Zi(10 eV) 

impureté et d'une faute d'empilement présente les caractéristiques suivantes : 

- elle est proportionnelLe à 18excès de valence Z P  de l'impureté par rapport 

+7,3 

à la matrice : ceci est une conséquence de IxutiXisatlon du modèle dyons ponc- 

tuels, 

- elle est appréciable jusqu" une distance de la faute d'empilement de l'ordre 

1 .  l I 

de 10d ; il s'ensuit que la c~ncentration dPimpuretés dans les plans atomiques 

parallèles à la faute peut varier de façon appréciable autour de sa valeur dséqui- 

libre jusqu'à une distance d'environ fOd- Ceeî est dG à l%nteraction à grande 

I 
-1 $7 *0,03~+0,08 (+1,26 

distance entre atomes, qui se traduit par la forme asymptotique de l'énergie de 
COS (2ka R) 

I 

l 
-0,23 1,26 -0,06 t0,09 

paire en * 

R~ 

J 1 1 1 I 1 l 

- elle décroît de façon oscillante avec la distance de l'impureté à la faute : 

la concentration d'impuretés dans les plana parahBèles â la faute est donc 

alternativement supérieure ou inférieure à la çonceneration d'équilibre, suivant 

le signe de l'énergie d'interaction. 

A la température ambiante, La valeur absolue de l'énergie d'interaction est 
1 

supérieure à kT - eV dans les plans les plus proches de la faute, ce qui 
40 

entraîne â I'équillbre des variations relatives importantes de la concentration 

en impure tés, 



En examinant les tableaux 34 et 15, on constate que cet effet 

est particulièrement important pour une faute extrinsèque dans les métaux CFC, 

dans les plans z = 0, t 2do L'effet reste appréciable pour une faute dsempi- 

lement intrinsèque dans les plans z = 0, d,2d, et leurs symétriques par rapport 

au plan de la faute, 

Remarquons que pour une faute intrinsèque L'énergie d'interac- 

tion est la même dans les plans z = 0, d et leurs symétriques par rapport au 

plan de la faute, 

L'énergie d'interaction entre L'impureté et %a faute ayant été 

calculée pour une faute d'empilement infinie, iL faut voir dans quelle mesure 

nos calculs s 'appliquent aux rubans ou aux disques de faute d'empilement 

La largeur des rubans de faute d'empilement, estimée à I'aîde 

des énergies de faute du II pour des dislocations partielles de Shockley, est 

inférieure à 8b pour le magnésium, à 5b pour l'aluminium, le zinc et Le béryl- 

lium, Il faut alors tenir compte de l'énergie dynteraction des dislocations 

partielles et des impuretés, En effet, l'énergie d'interaction due à l'effet 
1 de taille décroît en - où t est la distance de lYmpuret6 à la dislocation ; r ' 

2b 1 sa valeur maximum, obtenue pour r = -, est inférieure à quelques - eV, 3 1 O 
LQnergie d'interaction entre une impureté et Ies dislocations partielles bor- 

dant la faute n'est donc pas négligeable devant l'énergie d'interaction de 

l'impureté et de la faute d'empilement, 

De plus, les dislocations partielles bordant le ruban perturbent 

fortement la faute, de sorte que celle-ci n'est parfaite au mieux que dans la 

partie médiane du ruban : elle ne peut donc pas être assimilée à une faute 

in£ ini e. 

Nos résultats ne s'appliquent donc pas directement aux rubans 

de faute d'empilement, 

Par contre, on observe apr&s des trempes assez rapides des boucles 

de dislocation imparfaites bordant une faute d'empilement, dont le rayon peut 
J 

atteindre quelques milliers d'A* Le calcul s'applique alors aux Impuretés situées 

à une distance du plan de faute faible devant ses dimensions, 

Dans ce cas, si l'impureté est assez proche du centre de la 

faute, son énergie dynteraction W avec la dislocation bordant %a faute est 
1 d 

négligeable devant son énergie d'interaction LW avec la faute d'empilement, 

Pour les plans proches voisins de la faute d'empilement, où AW est supérieur à 
-2 - 3 

10 eV, ceci est réalisé dès que W est de l'ordre de 10 eV, c'est-à-dire 
O Id 

pour r 200 A, Par contre, pour que les résultats soient valables jusqu" une 



d i s t a n c e  d 'environ 10d de l a  f a u t e  (d is tance  s u r  l a q u e l l e  s s t e n d  I Y n t e r a c -  
-4 3 

t i o n ) ,  il f a u t  que W s o i t  i n f é r i e u r  à 10 eV, donc r supér ieur  à 2000 A ; 
1 d 

c e t t e  de rn i è re  cond i t i on  e s t  assez  r e s t r i c t i v e ,  

Nos c a l c u l s  s ' appl iquent  donc aux boucles de d i s l o c a t i o n  impar- 

f a i t e s  bordant une f a u t e  d'empilement, mais il peut  ê t r e  nécessa i re  de t e n i r  

compte de l ' éne rg i e  d ' i n t e r a c t i o n  de L'impureté avec l a  d i s l o c a t i o n  bordant 

'la f a u t e .  

Les c a l c u l s  s>pppPiquent, dans l e s  mêmes condi t ions ,  aux noeuds 

d i s s o c i é s  dont l e  paramètre y a t t e i n t  environ 100 A (v f i g  1 0 ) .  

-b) HC (v  f i g  9 ) .  -- 

Tableau 16 

L 'énergie  d ' i n t e r a c t i o n  AW ca l cu lée  p ré sen te  l e s  mêmes c a r a c t é r i s t i q u e s  

que dans un c r i s t a l  CFC : c ' e s t  en p a r t i c u l i e r  une fonc t ion  o s c i l l a n t e  de z ,  de 

l ' o r d r e  de kT à l a  d i s t ance  z  = d de La f a u t e ,  

Mais l ' é n e r g i e  AW c a l c u l é e  e s t  n u l l e  dans l e s  p lans  z = 2 kd : l e  
1 A 

f a i t  d ' avoi r  négl igé  l b e f f e t  de t a i l b e  conduit  donc à une e r r e u r  r e l a t i v e  t rop  

importante  dans ces  p lans .  Une co r rec t ion  due à I ' e f f e s  de t a i l b e ,  b i e n  qu ' é t an t  

probablement f a i b l e  en va leur  absolue,  s e r a i t  néces sa i r e .  

3 )  EFFET SUZUKI ET PRESENTATION DE LA SUITE DES CALCLTLS .................................................... 

La not ion  d%nergie  de l i a i s o n  e n t r e  une impureté e t  une f a u t e  d'ernpi- 

lement a v a i t  d é j à  é t é  i n t r o d u i t e  par  Suzuki 171. Suzuki a v a i t  cons idéré  qu'un 

c r i s t a l  CFC contenant une f a u t e  d'empilement é t a i t  c o n s t i t u é  de deux phases : 

d'une p a r t  une phase HC en tourant  l a  f au t e  d'empilement e t  composée de deux 

p l ans  atomiques, d 5 u t r e  p a r t  l a  phase CFC* Pour une concentrat ion d' impuretés 



donnéeples deux phases ont une énergie libre par unrté de volume différente : 

Suzuki en avait déduit qu% l'équilibre thermique les concentrations d'impure- 

tés dans les deux phases sont dlf£érentes, de façon à minimiser L'énergie libre 

du cristal et l'énergie de faute : il y a aIors "ségrégation" des impuretés sur 

la faute d'empilement, 

Nous comparerons nos résultats 2 ceux de Suzuki, d'une part en ce qui 

concerne l'énergie de liaison entre l'impureté et la faute, d'autre part en ce 

qui concerne la ségrégation des impuretés sur La faute, 

Nous calculerons d'abord l'énergie de lraison entre l'impureté et la 

faute d'empilement dans le modèle de Suzuki : c'est la différence des énergies 

de dissolution d'une impureté dans la phase HC et dans la phase CFC ; Suzuki 

avait supposé qu'en première approximation le calcul pouvait être fait pour un 

cristal HC et un cristal CPC infinis. Noua comparerons Le résultat obtenu 2 

l'énergie de liaison maximum entre l'impurezé et la faute dans notre modèle. 

Nous caPculerons ensuite, dans notre modèle et dans le modèle à deux 

phases, la concentration d'impuretés dans les différents plans parallèles à la 

faute à l'équilibre thermique et la variation de l'énergie de faute due à la 

répartition des impuretés de façon non homogène dans les différentes phases* 

Nous comparerons alors nos résultats à ceux du modèle à deux phases- 

Ces résultats nous permettront de préciser le modele à deux phases 

de Suzuki 

5) DIFFERENCE DES ENERGIES DE DXSSOLUTZON D'UNE IMPURETE DANS UN CRISTAL HC ........................................................................ 
INFINI ET DANS UN CRISTAL CFC INFINI (approximation de Suzuki) .................................... 

Soit I l'atome d'impureté, m l'atome de la matrice qui aurait même 

position que I* Pour faciliter le calcul, on supposera que m est dans un plan 

de type A aussi bien dans le cristal HC que dans le cristal CFC (v fig 1 1 ) -  

Désignons par h les autres atomes de La matrice dans le cristal HC ; désignons 

les par c dans le cristal CFC; soit W l'énergre d'interaction (énergie de Ih 
paire) entre l'atome d'impureté I et L'atome h -  

L'énergie de disso%ution de I'impurecé 1 dans le cristab HC et dans 

le cristal CFC est respectivement : E - 
D(HC) - 'h "1h - 'mh) 

L'énergie de dissolution que nous calculons met en jeu lvchange, 

avec le vide, d'un atome gazeux d'impureté contre un atome gazeux de La matrice, 

Le choix de cet état de référence n'a pas d\mportance, car nous désirons seu- 



lement obtenir une différence d'énesgiesde dissolution- 

La différence des énergies de dissolution cherchée est donc : 

En utilisant les mêmes conventions qubu 1) ( les atomes de la matrice 

ont la valence Z, I'atome d'impureté a la valence Z'), on obtient dans un modèle 

d'ions ponctuels : 

Les énergies d'interaction de I'atome m avec les atomes situés dans les 

plans premiers voisins de celui de m sont les mzmeç (v  fig If). On doit donc 

uniquement comparer les énergies d'interaction entre Idatome m et des atomes 

situés dans des plans seconds voisins ou à des distances supérieures : I'utili- 

sation de la forme asymptotique est alors justifiée- 

En sommant sur tous les plans parallèles 2 celui de m la différence 

Wmh - W on obtient : 
mc ' 

La méthode de calcul de AE est indiquée dans L'appendice Ho 

On obtient : - pour IWaaluminium : 

- pour Le magnésium : 

L'énergie de liaison dbne ~mpuueté et d'une faute dkmpilement est 

donc, dans l'approximation de Çuzuki : 

- pour Ibaluminlum (on considère la faute d%mpiiement comme une tranche dQC 

dans un cris ta1 CPC) 

E - 
c (HC) E~ (CFC) 

= AE = + 0,08 Z '  eV 

- pour le magnésium (on considère La faute d"empPlement comme une tranche de 
CFC dans un cristal HC) : 



Le calcul plus rigoureux de l'énergie de liaison que nous avons fait 

donne 0,04 Z' eV pour lPaluminium, 0,045 Z b V  pour le magnésium (v tableaux 

14 et 16). 

L'énergie de liaison calculée dans lhpproximation de Suzuki (diffé- 

rente des énergies de dissolution dans une phase HC et une phase CFC infinies) 

est donc environ double de L'énergie de Liaison maximum calculée plus rigoureu- 

sement dans le modèle des interactions de paire : les deux méthodes donnent 

donc le même ordre de grandeur de lqnergie de liaison de Ifimpureté et de %a 

f aute. 

: VARIATION DE LA CONCENTRATION DIIMPURETES AVEC LEUR CALCZ-THERMGEZ!AM19EE--E-------E---- ....................................... 
DISTANCE --------------------L--------------------------------------------------------- A LA FAUTE a DIMINUTION DE L"NERG1E DE FAUTE AVEC LA CONCENTRATION 

DIIMPURETES DANS LE CRISTAL PARFAIT , COMPARAISON DE NOTRE MODELE A CELUI DE ............................................................................ 

Nous étudierons un cristal fini, symétrique par rapport à La faute 

d'empilement, Nous considérerons que le cristal est constitué d'un grand nombre 

de phases : dafis chacune d'elles, l'énergie d'interaction d'une impureté et 

de la faute d'empilement est constante, Dans un cristal CPC, chaque phase est 

donc constituée d'un ou deux plans atomiques (v fig 121, Nous caractériserons 

chaque phase par un indice E, chaque plan atomique par un indice q, 

Le calcul de la concentration d'impuretés à l'équilibre thermique 

dans chaque phase s'effectue facilement si on remarque que le potentiel chimi- 

que des impuretés est alors le même dans toutes les phases, Soit E, L'énergie 
1 

d'interaction entre une impureté située dans la phase 1 et la faute, On montre 

dans l'appendice 1 que, aux températures supérieures à la température ambiante 

et pour des concentrations d'impuretés assez faibles, la concentration c. dPim- 
1 

puretés dans la phase i est voisine de cm exp (- ) (39) . 
r(T 

cm est la concentration dans la phase la plus éloignée de la faute, 

symétrique par rapport à celle-ci : dans cette phase on peut supposer que I'éner- 

gie d'interaction entre une impureté et la faute est nulle, cm peut être déter- 

miné en écrivant que le nombre total dYmpuretés dans le cristal est fixé et 

égal à No 

Deux approximations importantes nous ont permis de simplifier le 

calcul : 

- d'une part nous avons supposé que lhntropie de vibrasion d'une impureté était 
la même dans tout le cristal : nous avons en particulier négligé sa variation 

au voisinage de la faute d'empilement, 



- d5utre part, nous nous sommes placés dans l'approximation des solutions 
idéales : nous avons donc négligé le terme d'ordre, c(i-c)@, oc Q est le 

paramstre d"nteraction. Nos calculs ne s'appliqueront donc pas aux alliages 

dans lesquels les phénomsnes d'ordre sont importants- 

Rappelons qu'en outre les résultats concernant l'énergie dynterac- 

tîon entre une impureté et une faute d'empilement sont uniquement valables 

dans les solutions solides diluées où l'effet de taille est négligeable- 

Considérons maintenant l'équation (39) : comme la valeur absolue de 

E .  est voisine de kT au voisinage immédiat de la faute, mais qu'elle devient 
1 kT. rapidement inférieure à - lorsqu'on s'écarte de la faute, la concentration 

% O  
dympuretés ne prend des valeurs nettement différentes de cm qu'au voisinage 

immédiat de la faute : en ce qui concerne la concentration des impuretés, le 

cristal est donc correctement décrit par lknsemble de quelques phases voisines 

de la faute, pour Lesquelles (E)  est voisine de kT, et d'une phase &=O. 

Nous caLculerons ensuite la variation AI? de l'énergie libre de la 
su2 

faute due à la ségrégation des impuretés sur celle-ci, c%st-2-dire la diffé- 

rence entre l'énergie Libre F(ci) du cristal à L'équilibre thermique contenant 

une faute d'empilement et une concentration c d'impuretés dans chaque phase i ,  i 
et l'énergie libre F du cristal contenant la faute d'empilement et une con- 

(col 
centration d'impuretés uniforme c . Nous utiliserons pour cela le modèle du o 
cristal à grand nombre de phases i ; nous verrons en quoi les résultats du 

calcul nous permettent de simplifier ce modèle? 

Si s est le nombre moyen de sites par plan du cristal parallèle à la 

faute, N le nombre total d5mpuretés dans le cristal, c la concentration uni- 
O 

forme d'impuretés dans le cristal, on obtient les expressions suivantes de l'é- 

nergie interne, de l'entropie et de L'énergie Libre du cristal contenant des 

impuretés par rapport au cristal pur : 

- pour une concentration uniforme c : 
O 

E est l5neegie de dissolution d'une impureté dans la matrice. 
D 
On rappelle que l'indice q désigne un plan atomique 

S - S - k N (Log co - !) 
(col Pur 

D'où F - F = S C  x 
0 q "q + N ED 9 N kT (Log co - 

(col Pur 



- pour des concentrations c : 
4 

+ N E D =  
E 

E - E = s r  c F 
4 4 4 

exp S- 2 ) + N E~ 

S - S - k s L  
(ci) pur 4 @q 

(Log c - 1 )  
q 

E E 
4 4 = - k s cm Z exp (- (Log cm - 1 - 

4 

D'où F - F - N E + N kT (Log cm - 1) 
(ci) pur D 

( 4 1 )  

On en déduit ra variation AF de E'énexgie libre de la faute due à suz 
la ségrégation des Impuretés : 

Corne le nombre total d'impuretés dans le cristal est constant, et 

que la variation de la concentration en Impuretés n k s t  émportante que dans 

quelques plans voisins de La faute, cm est voisin de c , On développe cm en 
1 O 

fonction de c et de - , où p est le nombre total de plans parallèles à la 
O P 

faute dans le cristal, et on obtiene (appendace J) : 

On en déduit La variation de Esénergie libre par unité de surface de 

la £aute : 

où R est l'aire de Ia  mallie élémentaire dans Les plans parallèles à la faute, 

Remarquons qukax températures T assez importantes pour que k T  soit 

très supérieur à tous les Eq 9 
P 

A- varie proportionneiiement à - T " 

Le caleub de Ai a été effectué à la température ordinaire ( 20 C), 

et à une température d'environ 130 6 ,  pour des impuretés de valence 2- On 

obtient : 



- pour - - - - -  une fau-e-i-t~i~s~q~e : 

- pour - - une-faute-exrgînsgq~e : 

Lorsque la température augmente, :a ségrggat~un des impuretés sur La 

faute est moins importante : c'est pourquoi Pa variation de l'énergie de faute 

est alors plus faible qu% la température ambrante, 

Les résuLtafç obtenus nous permetcent d'estimes ,a varlatron de I'é- 

nergie de faute due à L'effet Sunuki pour les concentrations habituelles d'im- 

puretés dans un cristal- Pour une cuncentration d'impuretés d'environ 1 % 

(concentration importante dans ie cas de nos caleu~ç, qui négligent E%nergie 
2 

d'interaction entre Impuretés), on obtfent a1 de ikrdre de 3 à 4 erg/çm pour 
L 

une faute intrinsèque, une dizaine dkeglcm pour une faute extrinsèque- Ces 

variations sont faibles par rapport 2 i'gnerg~e de faute dans l%abuminium. 

AT s'obtient en effectuant dans %kexpression (43) la sommation sur 

l'ensemble des phases" Voyons 2 partir de quel nombre de termes on peut csnsi- 

dérer que la série a attexnt sa vaieu~ I~rnite- Ceci indiquera le nombre de 

phases nécessaire pour décrire Le cristal, On a vu quRapr2s quelques phans 
kT 

atonriques, I E  1 devient inférieur 2 - enviraan, donc hes termes de ha somme 
4 t 2 1 O 

deviennent voisins de 9 - on s 'attend donc à une convergence rapide. 
kT 100 ' 

Nous avons calculé les valeurs successives de Ar en fonction du nombre de phases 

auxquelles nous étendons la somme, pour une impureté de valence 2 dans bYahum- 

nium à 300 K (tableau 1 7 )  



Tableau î 4 

nombre de I v a l e u r s  de  E pour  chaque phase j l é c a r t  r e l a t i f  p a r  r a p p o r t  
I 2 ; phases  i AT (ergjcm ) 1 (10 '~eV)  , / à l a  v a l e u r  l i m i t e  

i 

I 1 
1 - 425 c D  1 10 % 
! 

l 

1 - 465 co 'moins d e  0 , 2  % 

- F a u t e  - - - - -  extr fnçSgug : 

nombre de / v a l e u r s  de L pour  chaque phase 1 2  ' é c a r t  r e l a t i f  pa r  r a p p o r t  

p h a s e s  1 (  IO-^ e ~ )  !Ar (erg/cm ) i I ; à la v a l e u r  l i m i t e  
1 

A i n s i ,  en  c a n s i d ê r a n t  Coutre l a  phase  où E = O) l e s  phases  où 161 

e s t  v o i s i n  de kT ( s o i t  deux phases  pour  une f a u t e  ~ n z r r n s è q u e ,  t r o a s  phases  

pour une f a u t e  e x t r i n s ê q u e ) ,  on o b t l e n r  La valeur  de A r  à molns de  % p r è s ,  

a l o r s  qu'un modêle à deux phases  donne un écar t  de  10 % dans  un c a s  e t  de 50 % 

dans I > u s r e .  

Ces r é s u l t a t s  s o n t  à rapprocher  d e  .eux que nous av ions  ob tenus  pour 



La c o n c e n t r a t i o n  : nous a v l o n s  t rouvé  a u s s i  que c e L e - ç n  v a r l a i t  fo r tement  dans 

l e s  phases  où I E ~  kT On p e u t  donc conc:ure en  d n s a n t  que l e  modèle à deux 

phases  e s t  a s s e z  g r o s s r e r  : 11 I Y e s t  pour  f sn rnxx  . a  - :ariarion de i % n e r g i e  de 

f a u t e ,  e t  il i W e s t  encore p i u s  pour d é c r i r e  ~a t a r i - a r ~ o n  de :a c e n e e n t r a c i o n  

d ' impure tés  a u  vo i s inage  de  ia f a u t e -  Nous avons trcuvé q u W i i  £ a l l a n t  ç r o i s  ou 

q u a t r e  phases s e l o n  l e  c a s  pour d é c r ~ r e  i e  c s ~ s t a l  

7) CONSEQUENCE PHYS LQUE : LLMZTE ELASTIQUE ----- ------mm--- ------------------ -- 

C e t t e  v a r i a t i o n  d e  L 'énerg ie  de f a u t e  dkmpl;ement avec l a  concentra-  

t i o n  e n  impuretés  permet d e  c a l c u l e r ,  dans d e s  aL rages  ou Le f a c t e u r  de f a i l l e  

e t  l ' o r d r e  l o s a :  s o n t  n é g i i g e a b l e s ,  l a  v a r l a t a o n  d e  ,a , i m l r e  é i a s t i q u e  avec  

l a  c o n c e n t r a t r o n -  En e f f e t ,  m e  d i s :csa tnon  d ~ s ç o c ~ é e  s u r  l a q u e l l e  il y a  eu 

s é g r é g a t i o n  dYfmpuretés possède  une é n e r g i e  de fautme i n f é r i e u r e  à s a  v a l e u r  

dans  Le r e s t e  d u  c r i s t a t  L a  c o n t r a i n t e  n é c e s s a i r e  à sen  déplacement e s t  donc 

p l u s  grande que s i  l a  c o n c e n t r a t i o n  dQxmpu.ret6s é t a i t  uniforme-  

S o i t  , c  > 7"nsembie des  cent-entlrations d ' impure tés  dans l e s  p o r t i o n s  
1 

d e  p l a n  p a r a l l i i l e s  à l a  f a u t e ,  c e s  p a r t i o n s  é t a n t  d é i ~ m i s é e s  p a r  r a p p o r t  a u  

r e s t e  du c r i s t a ;  C Q ~  : ' i n d i q u e  na f i g u r e  r 3 A e  c e s t  ;a c o n c e n t r a t i o n  dans  
8 

l e  r e s t e  du c r i s t a l -  On d e s i g n e r a  pax ' ( e  ) ~ " n e r g i e  de La f a u t e  a p r è s  ségré -  
X 

g a t i o n  d ' i m p u r e t é s ,  ' (ts-)  1 ' é n e r g i e  q r î ' e l i  e  aura1 t dans l e  r e s t e  du c r i s t a l ,  
r d  

Lorsque l e s  d i s i o c a t n 3 n s  p a r t s e i l e s  bordan t  l a  f a u c e  s e  s o n t  t o u f e ç  deux dépla- 

c é e s  (v f i $  138 e t  B I ,  ' a  T o n t r a m t e  n é c e s s a ~ r e  a u  dépiaçemenc u l r é r l e u s  de l a  
( c * )  - ( c i l  

d i s l o c a t i o n  d i s s o c i é e  e s t  
b  

( 7 , 2 3 ) , expression qu 'on ob t ien t ,  

e n  c o n s i d é r a n t  les fa~=es s ' e x e r ~ a n t  s u i  e s  deux d i s i o c a t s ü n s  p a r t i e l l e s *  

Nous avcns  vu que,  pour  une fâ ib ;e  concen t ra tvon  c d ' i m p u r e t é s ,  
O 

I ( c i j  é t a i t  une f a n e t ~ o n  l i n é a i r e  de r - 1- en  est évidemment d e  mZme de r ( c  ) ,  
O 0 

Nous obtenons donc ce  r é s u : t a c  a s s e z  t r s v l a -  : aux f a l b i e s  c o n c e n t r a t i o n s  dPim- 

p u r e t é s ,  l a  L i m i t e  é Last lque c r o i r  I inéalrernenr auec .a  c o n c e n t r a t i o n .  Ceci 

n ' e s t  é v i d e m e n r  p i u s  va a b - e  aux f a r t e s  eezncenfsarlons,  pour l e s q u e i l e s  i n t e r -  

v i e n t  i ' éne rg ie  d ' i n t e r a c r l s n  e n t r e  impure t é s  

8) COMPARAISON A L 'EXPERIENCE -------------------------- 

Les seuZs exemples d ' a l  , r ages  où o u  pense avoi r  observé  un e f fe t l  

Suzuki sont  des  a L l i a g e s  comprenant d e s  mésaux n o b l e s  on même des  métaux de 

t r a n s i t x o n  ( A; Ag : l25 , Ag Cu, Ag Au e t  Au Cu : 1 2 4  p a r  exemple ; Cu N i  : 

d T a p r Z s  171 ) -  O r  l e  modèle d e  I x n e r g i e  de  p a i r e s  que nous avons u t i l i s é  dans 

nos  c a l c u l s  n ' e s t  pas  v a l a b l e  pou,: c e s  métaux Nous n e  pourrons  donc comparer 

que q u a l i t a t i v e m e n t  nas r é s u l t a t s  aux r é s u l t a t s  expiSrimentaux, e t  nous nous 



bornerons aux aliiages comportant uniquement des métaux normaux ou nobles- 

Remarquons que l'effet de valence ne suffit pas, à lui seul., pour 

expliquer ikffet Sunuki : on observe en effet un effet Suzuki dans l'alliage 

de métaux nobles Ag Au, où la dnfférence de valence encre le soluté et la 

matrice est nulle. 

Un exemple dAobservatlon de l'effet Suzlski est fourni par la solution 

solide sursaturée AL 16 % Ag 1251, pour laquelle îkeffet de taille est peut im- 

portant : il y a nuclsation du précipité y\ p h s  riche en Ag, aux fautes d'em- 

pilement formées par crempe ; au causs du vieiLllssement, les fautes dPempile- 

ment s'enrichissent en argent, et ceci est attribué à la ségrégation des atomes 

d'argent sur la faute dYemppiLement (effet Suzukij- LI se forme alors une phase 

HC stable à partir de Ia solution solide CPC sursatu~ée~ 

Cet exemple ne permet pas une comparaison quantntative avec nos résul- 

tats, car La concentratlon des atomes d'argent est trop importante pour que 

nous puissionsnégliger leur énergie d'iinteraecion- Par contre, 11 montre la 

ségrégation des impuretés sur la faute d'empilement contenues dans les boucles 

de trempe 

Ceci est X'anaisgae de la préc~pitatron des lacunes sur les fautes 

d'empilement, qui perme% de nuciéer une nouvelle faute sus une faute préexis- 

tante et explique I%pparit~on après trempe de boucles de dislocation multiples 

bordant des fautes d'empilement dans I'aiuminium, 

9) APPLICATION AUX LACUNES : NUCLEATION D'UNE FAUTE D'EMPILEMENT SUR UNE FAUTE ........................................................................... 
PREEXI STANTE ------------ 

Le calcul de l'énergie d'interacrxon entre une lacune et une faute 

d%mpilement permet, comme pour les impuretés, de prévoir la concentration de 

lacunes à L'équilibre thermique dans les dxfférenfs plans paralleles à la faute : 

l'énergie d'interaction entre une lacune et une faute dkmpilement intrinsèque 
-2 

est négative, minimum et égale à -11,l-iO eV à une distance 2: = O et 2: = d 

de la faute (v fig 14)  ; Ta concentration de Iaçunes devrait donc être maximum 

dans ces deux plans. Une faute dkmpi:ement peut alors être formée par coales- 

cence des lacunes dans l'un de ces plans. Os les lacunes ne peuvent pas coalescer 

dans le plan z - 0, car deux plans de type c seraient alors superposés et leur 

énergie serait trop importante- Les Lacunes ne peuvent donc coalescer que dans 

le plan z = d, L5rrangement obtenu est reproduir dans la fig 15 (identique à 

la figure 7a de 1161)- 

On observe maintenant, à Idintérieur de la boucle de Franck initiale, 



une seconde boucle de dbs2ocation bordant une faute dkmprlement extrinsSque. 

C'est justement ce qu'ont observé différents expérimenrateurs après trempe 

dans l%luminlum ( 1  161 et ' 1 7 ' ) .  L'énergie de iiaason existant entre les lacunes 

et la faute au volsinage rmmédlac de -a faute permet donc dRexpilquer la nucléa- 

tion d'une seconde faute d'empiiement incrinseque au-dessus d'une faute préexis- 

tante, et elle prévoit qu'an ebtrenr dans ;a partie commune aux deux boucles de 

dislocation une faute d'empilement extrlnsSque- 

Nous avons vu d'autre part que IXnerrgle dhne faute extrinsèque 

était voisine de celle d'une faute intrinsSque : ceci explique la croissance 

de la faute extrinssque ainsi créée- 

Le modèle d'interaction de pairepermet donc, dans Ixaluminium, d'ex- 

pliquer l'observation de deux boucles de dislocatron superposées bordant une 

faute d'empibement 

11 explique aussi, comme nous aLions Le voix,  existence de trois 

boucles de dislocation superposées, dont deux bordenr une faute d'empilement, 

En effet, l'énergie d'interaction entre une lacune et une faute dPem- 
- 2 

pilement extrinsèque est négative, minimum et égale à - 2 1,9 10 eV à une 

distance z = O du plan "médnan" de %a faute (v flg 16) : i a  concentration de 

lacunes à L'équilibre thermique sera donc maximum dans ce plan ; les lacunes 

en coalescant dans ce plan suppriment la faute dkmpliement (ce qui constitue 

un gain d%nergie appréc~able)~ Cecl permet dvexp~iquex la nucléation dkne 

troisième boucle de dzslocation ne bordane pas de faute d'empilement au-dessus 

de la faute extrinsèque de La ffg i6  Cette bouc j-e peut erortre facilement, 

car elle réduit alors la faute et diminue iwénergne du crastalp On obtient donc 

la configurathon de la fig 17, ~umportant trais boac!es de dislocation super- 

posées (fig prise dans 1 2 6 ,  1 .. Ceci eo~ncrde exactement avec les observations 

des expérimentateurs 1 26 - 
En conclusion, le calcul de L%nergre dNincerac%ion entre une lacune 

et une faute d'empilement, et celui de XVénergle de faute, effectués à l'aide 

du modèle d'interactions de paxre, permettenr d'expliquer ha nueléation et la 

croissance des bouckes de dislocation superposées bordant des fautes d'empile- 

ment dans lla'Eum~nium ; ceci est parfa~tement conf~rme aux résultats expéri- 

mentaux, bien que nous ayians négligé ibffet de taille 



CONCLUSION 

Le développement de l'énergie tuta~e d'un méta, normal, non noble, 

sous la forme ( 1 )  d'une somme dxnergles dxlnteraetion entre parwes d'atomes 

convient blen au caicul de I'énergle dYnteract~on entre une impureté et une 

faute d'empilement dans un crista CPC, sl on négirge l'effet de failne* Le 

calcul permet de préciser ivétat d b n  cristal contenant une faute dvempiPement 

et des impuretés : i l  y a ségrégation des unpuretés sur ia faute (effe~ Suzuki), 

ce qui entralne une dlminutisn de l'énergie de faute On peut csnsldêrer He 

cristal comme étant constitué de piusieurs phases parai~Sies à la faute, chacune 

d'elles étant caractérisée par une va:eur de !'ênezgie d~nteracraon entre 
r 

lYmpureté et la faute ; la cmeentratlon d'impurefés dans la phase i sera 
f-. 

1 
C. % exp (- -1- Mous avons montré q u ' i l  suffir de se :Imiter à deux ou 
1 kT 

trois phases voisines de 1% faute, tel-es q u i  sone caractérisées par une éner- 

gie d'interaction telle que ( 6 . 1  s ~ i t  d e  LRoxdre de kT, ec à la phase E = O 
1 

comprenant Te reste du cristal ; en meme temps, noils avons fait apparaTtre le 

caractêre appraché du mcadSie 2 deux phases urilxsé pas Suzuki- 

Le modele skpp-~aque aux Lacunes : ih permet d7expbxquer la formation 

de deux ou trois boucles de dislocation superposées çcntenant une faute d"eempl- 

bernent aprês trempe dans IkaXumin~um : chaque nouve!ie boucle se formerait par 

précipitation de Tacunes sur une faute préexistante, p u ~ s  par coalescence de 

ces lacunes dans un pian ( I I I )  parallèle à La faute La çûnfiguraçfon prévue 

par le calcul de l'énergie dPinteractfon entre une jacune et La faute et par 

le calcul des énergies de faute est en paxfait accord avec ;a configuration 

déduite de i%xpérience, 



APPENDICE A 

- Calcu l  du p l u s  p e t i t  module des  v e c t e u r s  du  r é s e a u  r é c i p r o q u e  du 

r é s e a u  p l a n .  

Dans une phase HC l e s  v e c t e u r s  de b a s e  du r é s e a u  p l a n  one un module 

a .  Les v e c t e u r s  du r é s e a u  réc ip roque  q u i  o n t  un module minimum A s e  dédu isen t  
+ 2 n 0 

de h l  OU i p a r  des  r o t a t  i o n s  de -autour de  O ( v  f i  g  18) . I L S  o n t  un module 2 3 

- Calcu l  du rayon de La sphère  de Fermi dans  Le modèle d ' é l e c t r o n s  

l i b r e s  : 1 

où v e s t  l e  volume atomique? 

La s t r u c t u r e  HC c o n t i e n t  deux atomes p a r  maîble .  O r  La m a i l l e  éLé- 

m e n t a i r e ,  q u i  e s t  un pr isme de  h a u t e u r  c  o n s t r u i t  - s u r  la maiLle é l é m e n t a i r e  
2  J3 

du r é s e a u  l a n  ( v  f i g  191, a pour volume a c - - Le voiume atomique e s t  donc 
2 & C v = a c  - O U ,  e n  posan t  - = 

3 G 2  
4 y , v = a y -  a 4 "  

D'où 
3 4 6 n 2 z  

k~ 
- - 

Y a  
3 " 

3 

3 - La v a l e u r  de Z t e l i e  que h = 2k (sola. ,-. - - 
Q F 8  

) e s t  donc 
O 2 n z = g y .  

C 



APPENDICE B 

Les fonctions y(@) peuvent etre calculées à partir des fonctions de 

période 2n suivantes : 

sin nO - .r - O 
ci (O) = C l  

1 
-- 

n 2 O O - % ?  

Cm COS nO B, (0) = I 0 1  1 n = - Log 2 /sin - 
2 l 

sin nO = O B I  (O) + 2 
ci2 (O) = C I  

j Z  Y dY 
2 

- 
n . O  t g  Y 

c o s n o -  uL L 

B2 (0) = C j - - -  Ors 7 

2 
- 9 -  ... 4 2 6 

Le calcul sur machine de û (O) s'effectue en développant l'intégrale 
O 2 

i ' Yd en série d'Euler-Maclaurin à l'aide des polyn~mes de Bernouilli. 
10 t g y  



APPENDICE C 

A T  
1)  Erreur  r e l a t i v e  s u r  J provenant du terme - T 

A T 
Le  terme - e s t  tou jours  f a i b l e .  

T 

2) E r reu r  s u r  r provenant de La d i f f é r e n c e  e n t r e  La température de r e c u i t  de 

l a  boucle  p a r f a i t e  e t  c e l l e  de l a  boucle imparfa i te  : c e t t e  d i f f é r e n c e  provien t  

à l a  f o i s  de  l ' e r r e u r  de mesure de l a  température e t  des ~nhomogénéi tés  poss ib l e s  

de l a  température de 1 ' échan t i l i on .  

S i  l a  température de r e c u i t  de i a  boucle p a r f a i t e  e s t  L' $ T tempéra- 

t u r e  de r e c u i t  de l a  boucle  impar fa i t e ,  I 'équaclon (17) s ' é c r i t  : 

3 

En comparant l e s  équat ions (1 7 ' )  e t  (15'1,  on o b t i e n t  : 

dRc i 

kT ' r =  - 9 
k (T-T ' ) 

B~ B~ 
da: 

P 

Le deuxième terme e s t ,  au s igne  p rè s ,  L b r r e u r  f a i t e  s u r  r quand on 

suppose que T P  = T a  

En u t i l i s a n t  l e s  données de  Tartour  e t  Washburn 1 1 %  / , on trouve : 

- mesure de Tar tour  e t  Washburn ' 1 1 1  Ar = 0,7 erg/cm 
2 

négl igeab l e  devant r = 110 ergXcm 
2 

- mesure de Dobson, Goodhew e t  Srnailman Il01 : h i  70 erg/cm 
2 

important par  rappor t  à r - 135ergBcm 
2 



APPENDICE D 

S i  on n é g l i g e  l ' e r r e u r  s u r  l a  t empéra tu re  , 

E v a l u a t i o n  des  d i f f é r a n t e s  e r r e u r s  : 
A 

- On suppose généralement que l e  r a p p o r t  - e s t  é g a l  à 1 ; o r  c e c i  n ' e s t  v r a i  
A~ 

qu ' en  p remière  approximat ion ; on p e u t  e s t r m e r  que L ' e r r e u r  r e l a t i v e  i n t r o d u i t e  

J e s t  d b n v i r o n  - . L ' e r r e u r  f a i t e  p a r  T a r t s u r  e t  Washburn / 1 1  1 d o i t  ê t r e  a u s s i  
4 - 

1 
e s t  de l ' o r d r e  d e  - 4 '  

Z i m p o r t a n t e ,  c a r  l e u r s  courbes  R ( t )  t r a c e e s  à d i f f é r e n t e s  t empéra tu res  ne 
P 

- Dobson, Goodhew e t  Smallman / JO1 e s t i m e n t  que L ' e r r e u r  r e l a t i v e  s u r  

comportent que deux ou t r o l s  p o i n t s -  

d(Rp ) 

d t 1 

- on n é g l i g e  devan t  l e s  a u t r e s  t e rmes ,  

2 
Pour  l a  mesure de f a i t e  p a r  T a r t o u r  e t  Washburn ] 1 1  1 ( r  110 erglem , 

Ar 1 T z 350" K) - = - 
' r 3 " 



APPENDICE E 

Calcul de l'énergie de deux plans de macle distants de 3kdtd (v fig 20) 

Le cristal peut être décomposé en trois régions, l'une d'elles étant 

comprise entre les deux plans de macle et les deux autres étant situées de part 

et d'autre des défauts (v fig), 

L'arrangement A a ABCABC ,., , des plans dans le cristal parfait ayant 

la période 3d, la variation de l'énergie dvnteraction entre plans appartenant 

chacun à une région déterminée du cristal sera la même lorsque leur distance 

augmentera de 3nd, n étant un nombre entier, On peut donc tout d'abord associer 

les régions du cristal deux à deux et obtenir une formule générale donnant la 

variation de leur énergie d'interaction : 

- Variation de l'énergie d'interaction 1,2 

C'est la somme des variations des énergies dynteraction entre plans, 

- Elans distants de 3nd-d 

modification des positions 

respectives des plans 

variation de leur énergie 

d'interaction 

k OC D'où LW (3nd-d) = - L I  n Y(3nd-d) - L k + ,  k Y(3nd-d) 12 

- Elan2 biçtggs-dg 2nd : 

A A A A  

k 
D'où AW12(3nd) = 2 L I  n 'Y(3nd) + 2 k Y(3nd) 



- ~ l a n s  d i s t a n t s  de 3ndad - - - - - - - - - - -  

k  CC 

D 'où AW (3nd+d) = - 1 n  Y (3ndid) - tk+ k  Y (3nd+d) 

- Var ia t ion  de I x n e r g i e  d 5 n t e r a c t i o n  2,3. : 

On montre que AW = AUI2 
23 

- Varia t ion  de l ' é n e r g i e  d ' i n t e r a c t i o n  1 ,3-  : 

De l a  même façon,  on montre que 

CO CC 

AWI3 (3nd-d) = - 2 Z k c l  (n-k) Y(3nd-d) - C k + l  (n-k- 1 ) Y'(3nd-d) 

00 

AWI3 (3nd) = 3  C k + ]  (n-k) Y(3nd) 

D'où l a  v a r i a t i o n  t o t a l e  de  l ' é n e r g i e  d 5 n t e r r c t l o n  e n t r e  plans dans l e  c r i s t a l :  

On v é r i f i e  que, pour k - O , on o b t i e n t  b i en  l ' é n e r g i e  d'une f a u t e  d'empile- 

ment i n t r i n s è q u e .  



APPENDICE P 

Pour calculer les sommes infiniesincervenant dans le calcul de 

ym(0) et yii( ) ,  on utilise les résultats suivants : 

sin 3n0 - a (30 ) 
1) =Y 3n - 3 

I 

a sin(3n-210 - sin(3n-l)0 + 

1 sin 31-10 
C 1 [- 3 - 2  3n- 1 3n -1 i 1 = a,(30) - al(0) = f(0) 

2, z; sin 3n0 - - - 02(30) 

(3n) 
9 

- 
m 

C sin(3n-l)0 
1 2 

(3n- 1 ) 

dc sinn O -  Y(nd) 
Posons Y (nd) = - - 

n 
2 g 

Pour calculer ÿ et 'yii, on pose : 
mm 



1 Ï 2~ (O+ 41) 1 - - 477 = 2 s i n  O + - a (Oa -) + a - Er 
2 1 2  3 2 3 1  2 iB2 (O* - B 2  (O+ FI] 

2 n 4 n  
= s i n  O* a (0+ + a 2  (Oc 3) 2 

I 
rg (O+ -) 4n - B I  (O+ -) 27 = s i n  O + - f(O) - - 

2 6 11 3 3 

On o b t i e n t  : 

- 
mm 

' (n-k-1) Y' (3nd-d) + (n-k) Y* (3nd) - 2(n-k) Y* (3nd+d) Y (3kd+d) = L n ' ]  1 
J 

k-l r * 
ym(3kd-d) = Ln-l  - 2(n-k) Y (3nd-d) + (n-k) Y' (3nd) + (n-k-1) Y" (3nd+d) Ï J 



r- (6n-6k-4) 'YX (3nd-d) + (3n-3k- I ) Y* (3nd) i  (3n-3k) 'Y* (3nd+d) yii(3kd+d) = L n = ]  

k-l 1 * 
'ii (3kd-d) = L n = ,  1-(6n-6k) Y (3nd-d) + (3n-3k* 1 )  1*(3nd) + (3n-3ki1) YJ*(3nd+d) -1 

I 
d 

Les sommes f i n i e s  i n t e rvenan t  dans l ' exp res s ion  de y e t  yi î  s e  mm 
ca l cu len t  faci lement  à l a  machine, 



APPENDICE G 

Pour c a l c u l e r  l e s  sommes i n f i n i e s  i n t e rvenan t  dans l e  c a l c u l  de y 1 1 '  
on u t i l i s e  l e s  é g a l i t é s  su ivan te s  : 

- s i n  (2n-l)O = I (01 - a 
I 2n- 1 2 11 1 J I 

17 s i n  (2n-1) O - 
2 - / a  (0) - 

(2n- 1) 2 k 2  

On o b t i e n t  : 

k * 1 3 
y1  , (2kd-d) = L (n-k) 'Y (2nd-d) + - ci (O) + a l  (O+n) 4 1 

I - 1 L 2 1 1 y (2kd) = 2 C: '(n-k) Y* (2nd)l + k ci (O) + ci2 (O+n) 



APPENDICE H 

Pour c a l c u l e r  AE, on d o i t  comparer l a  succession des p l ans  par  rap- 

po r t  au p l an  de type  A contenant l ' impure té  dans l e s  c r i s t a u x  HC e t  CFC res-  

pectivement (v f i g  13) . 
Ces successions s o n t  : 

- p o u r  ~ ' H c  : 

- p o u r  l e  CFC: 

(4 

On a  n o t é  1 l a  p o s i t i o n  de l ' a tome d ' impureté ,  

La success ion  r e l a t i v e  des  p lans  dans l e  c r i s t a l  HC e t  dans l e  c r i s -  

t a l  CFC possède l a  p é r i o d i c i t é  6 : i1 s u f f i t  donc pour f a i r e  l e  c a l c u l  de ea l -  

cu l e r  l a  v a r i a t i o n  des énerg ies  d P i n t e r a c t i o n  de l 'atome I en p o s i t i o n  A avec 

l e s  c inq  p lans  à d r o i t e  e t  l e s  c inq p lans  à gauche du pban A -  

- à d r o i t e  : 

I n t e r a c t i o n  dans I ' H C  

- à gauche : 

I n t e r a c t i o n  dans l e  CFC Var i a t ion  de l ' é n e r g i e  

d Y n t e r a c t i o n  de m avec l e  p lan  

La v a r i a t i o n  de l ' é n e r g i e  d s i n t e r a c t ï o n  de l 'atome m avec l e s  d i x  

plans l e s  p lus  proches de m e s t  donc : 



2 R [- Y (20) + Y (30) - Y(40)] 

La différence des énergies d'interaction de l'atome m avec les plans 

du cristal HC et du cristal CFC respectivement est donc, en tenant compte de 

la périodicité 5 dans 1'empiPement relatif des plans, 

z ' 
= 2 n -  ' sin (3n+ l )  20 + sin (2114-1) 30 sin (3n*2) 20 1 -  - 

Z €5' 2 9 (2nC1)~ 4 (3n+212 4 (3n+i) 

En utilisant les sommes des séries infinies définies dans les appen- 

dices D et E, on obtient : 



APPENDICE I 

A lréquillbre thermodynamique le potentiel chimique est le même dans 

toutes les phases. 

Or l'enthalpie libre G. par site dans la phase i est, par rapport 
l y i  

à l'enthalpie libre du cristal pur G1 , 

= c. (ED + ci) * kT [ci Log c. + (]-ci) Log (]-ci) 
1 L 1 

où - c. est l a  concentration d'impuretés dans la phase i 
1 

- E est l'énergie de dissolution d'une impureté dans le cristal D 
parfait 

- E est l'énergie d'interaction de l'impureté et de la faute 
i 

d'empilement dans la phase i, 

On a négligé la différence des entropies de vibration de l'impureté 

dans la phase i et dans le cristal parfait. On a d'autre part supposé le 

terme d'ordre négligeable, 

On en déduit : 

L - - -  I 

'i aci 
ED + E .  9 kT Log - 

1 1-ce 
1 

Ecrivons qu'à lTéquilibre thermodynamique les potentiels chimiques 

des phases i et i+l sont égaux (v fig 21) : 

C. 
1 

D'où kT Log 
1 

= E - E 1 ci C i* 1 1 i* l 

Soit cm la concentration dans la phase la plus éloignée de ha faute 

d'empilement, où l'énergie d'interaction E- est voisine de O : en appliquant 

la relation (1) de proche en proche aux différentes phases du cristal, 



on o b t i e n t  : 

c 
cm 

& .  
i - - - exp (- 2 > 

1-c, 1-cm 
1 

kT 

comme cm e s t  4 6 1, 

E. 
1 

C .  E o 

1 cm exp (- - 1 
.Q. cm exp (- - ) d'où c. = Il -c kT 1 i i ]+cm exp (- 

Aux températures  supér ieures  à l a  température  ambiante e t  pour des 
i concent ra t ions  d y m p u r e t é  cm as sez  f a i b l e s ,  cm exp (- kT) e s t  p e t i t  devant I ,  " i 

e t  c .  - cm exp(-kT) 
1 



cm se  calcule  en écr ivant  que l e  nombre t o t a l  N d'impuretés dans be 

c r i s t a l  e s t  l e  même avant e t  apæb ségrégation : 

IYndice  q  vepresentant un plan atomique, 

C r E E 
O 

C exp (- 
cl 2) q I*' q P X P ( - ~ ) - ~ ]  p+Lq [exp(-&l-l l  

E 

Le terme exp (- 6) n ' e s t  sensiblement d i f fé ren t  de 1 qu'au voisi-  

nage immédiat de l a  faute ; corne l e  nombre p  de plans pa ra l l è les  à l a  faute  

dans l e  c r i s t a l  e s t  tr2e superieur â 1 ,  on voit que cm e s t  voisin de c , à 
1 0 

un terme cor rec t i f  près en - 
P 

4 

qui e s t  l e  r é s u l t a t  cherché, 
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