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La présence d'une couche déposée ou d'inhomogénéités à l a  sur- 

face d'un c r i s t a l  modifie l e s  propr ié tés  physiques s t a t iques  e t  dynamiques 

de ce c r i s t a l .  Nous avons cho i s i  d ' é tud ie r  i c i ,  en nous plaçant  dans l e  

cadre de l a  l imi te  é l a s t ique ,  l ' i n f luence  d'une couche déposée en surface 

sur  quelques propr ié tés  v ibra t ionnel les  du nouveau système : v i t e s s e  des 

ondes de surface,  déplacements car rés  moyens des atomes du subs t ra t ,  a i n s i  . 

que l ' énergie  é l a s t ique  d ' in te rac t ion  d 'un défaut  ponctuel avec l a  sur-  

face e t  l a  couche déposée ou l ' i n t e r a c t i o n  de deux défauts  ponctuels 

en t re  eux. Les matériaux c r i s t a l l i n s  que nous avons étudiés sont  des c r i s -  

taux de symétrie hexagonale (avec surface (0001)) ou de symétrie cubique 

(avec surface ( 0 0 1 ) ) .  On t i e n t  compte a i n s i  de l a  symétrie des c r i s t aux  

r é e l s  qui  ne sont  p lus  approximés par  un modèle isotrope.  D'autre p a r t ,  

l a  surface (0001) des  cr i s taux hexagonaux e s t  i so t rope  en l imi te  é l a s t i -  

que, ce qu i  rend encore possible l ' ob ten t ion  de formules analyt iques par- 

faitement générales e t  facilement in te rp ré tab les  pour toutes l e s  proprié- 

tés susmentionnées dans l e  cas où l a  couche déposée e s t  mince (c 'es t -à-  

d i r e  d 'épaisseur h f a i b l e  par  rapport à l a  longueur d'onde 1). Pour l a  

raison inverse,  l a  surface (001) des c r i s t aux  cubiques é t a n t  anisotrope,  

' i l  e s t  in t é ressan t  d ' é tud ie r  l a  modification des v i t e s ses  des ondes de 

c e t t e  surface selon des d i rec t ions  données du vecteur de propagation pa- 

r a l l è l e  à l a  surface En outre,, c e t t e  dernière  surface présente auss i  
// 

parfois  l ' ex i s t ence  dans cer ta ines  d i rec t ions  de propagation d'une "pseudo 



onde" de su r f ace  q u i  e s t  en f a i t  une résonance de volume également détec- 

t a b l e  expérimentalement par  d i f f u s i o n  Br i l l ou in .  

Dans l e  chapi t re  1 ,  nous avons a i n s i  é tudié  l a  d i spe r s ion  des 

v i t e s s e s  des  ondes de sur face  en fonc t ion  de l ' é p a i s s e u r  h de l a  couche 

déposée. Lorsque c e t t e  de rn i ê re  e s t  mince, on peut ,  pour l e s  c r i s t a u x  

hexagonaux, o b t e n i r  des  formules purement analyt iques.  Dans l e  cas  où 

l ' é p a i s s e u r  e s t  a rb i t ra i rement  grande, nous avons complété c e t t e  étude 

par  une r é so lu t ion  numérique s u r  des  cas  concrets  des p r inc ipa l e s  combi- 

naisons poss ib l e s  de c r i s t a u x  hexagonaux, e t  en prenant  l 'exemple des 

a l l i a g e s  G a  A l l - x  A s  déposés su r  Ga A s  pour l e s  c r i s t aux  cubiques. Nous 
X 

avons également examiné l a  modif icat ion des  p r o f i l s  des  i n t e n s i t é s  de 

d i f fus ion  B r i l l o u i n  dans l e  cas  des  épa i s seu r s  f a i b l e s .  L ' i n t é r ê t  de c e t t e  

étude e s t  q u ' e l l e  permet l ' i n v e s t i g a t i o n  des  pseudo ondes de su r f ace  q u i  

peuvent e x i s t e r  s u r  c e r t a i n e s  sur faces  cubiques. 

Dans l e  chap i t r e  2 ,  nous é tudions  l ' i n f l u e n c e  des  couches super- 

f i c i e l l e s  sur l ' i n t e r a c t i o n  é l a s t i q u e  de  défauts  ponctuels e t  les dépla- 

cements quadrat iques moyens des  atomes. En considérant  l e  cas  des  couches 

minces déposées à l a  sur face  (0001) des  c r i s t a u x  hexagonaux, nous avons 

obtenu des r é s u l t a t s  é c r i t s  sous forme e x p l i c i t e .  Une t e l l e  é tude  n 'ayant  

encore jamais é t é  r é a l i s é e  pour l e s  c r i s t a u x  hexagonaux, nous avons à 

chaque f o i s  donné séparément l a  con t r ibu t ion  due uniquement à l a  sur face  

Sa175 adsorba t ,  l a  cont r ibu t ion  due à l a  couche déposée mince e t ,  l o r s q u ' i l  

y a v a i t  l i e u ,  l a  cont r ibu t ïon  due au volume. 

C e  chap î t r e  3 cons t i t ue  e n f i n  une géné ra l i s a t ion  de l a  p l u p a r t  

des r é s u l t a t s  précédents  au cas  de p l u s i e u r s  couches s u p e r f i c i e l l e s  de 

nature d i f  f é r e n t e  t a n t  que 1 'épa isseur  t o t a l e  de ces  couches r e s t e  f a i b l e  

devant A . Notons qu'une t e l l e  d i v i s i o n  en une s é r i e  successive de couches 

s u p e r f i c i e l l e s  peu t  également simuler l a  présence d'inhomogénéités au 

voisinage d 'une sur face .  Bien que de t e l l e s  inhomogénéités appara issent  

effect ivement  l o r s  de t ra i tements  spéciaux des métaux comme l a  trempe ou 

l ' é c rou i s sage ,  c ' e s t  l a  première f o i s  que l e  problème des  inhomogénéités 

de sur face  e s t  a i n s i  t r a i t é .  

Dans l a  conclusion, nous résumons l e s  principaux r é s u l t a t s  que 

nous avons obtenus,  e t  nous indiquons l e s  perspec t ives  d ' aven i r  qui  



e x i s t e n t  dans l e  prolongement de l a  présente  étude. 

Tout au long du t r a v a i l  que nous avons r é a l i s é  au niveau de c e t t e  

thèse,  nous avons u t i l i s é  l e  formalisme des fonct ions de Green. Nous con- 

sacrons donc à ce formalisme un appendice assez  important où s o n t  dévelop- 

pés l e s  méthodes e t  l e s  r é s u l t a t s  p a r t i c u l i e r s  dont nous avons.eu besoin pour 

r é a l i s e r  nos ca l cu l s .  



MODES DE SURFACE 

1 - 1 INTRODUCTION 

Les ondes acoustiques de surface ont  trouvé depuis une quinzaine 

d'années de nombreuses appl ica t ions  prat iques d ~ s  p lus ieurs  domaines 

t e l s  que l a  r é a l i s a t i o n  de f i l t r e s  passe-bande, de l ignes  à r e t a r d  ou de 

mémoires, de moyens de contrôle non d e s t r u c t i f  des surfaces ( c f .  [ 11 ) e t  

auss i  de guides d'onde dans l e  cas des systèmes à plus ieurs  in ter faces  

(cf .  l2,3] 1 .  

En présence d'une couche déposée à l a  surface,  l a  v i t e s s e  d'une 

onde acoustique de surface s u b i t  une modification qui  dépend de l a  nature 

de l a  couche e t  de son épaisseur h. D e  nouveaux modes de surface  peuvent 

même éventuellement apparartre  par  rapport  au cas de l a  surface propre 

[2,4-7.1 Expérimentalement, l a  va r i a t ion  de frgquence de ces ondes peut 

ê t r e  dé tec tée  mgme s i  l e  taux de recouvrement de surface n ' e s t  que de 

quelques centièmes d'une monocouche adsorbée s i  on génère l a  propagation 

de c e t t e  onde s u r  un subs t ra t  piézoélectr ique k1. Une aut re  méthode de 

mesure de v i t e s s e  de ces ondes acoustiques de surface e s t  l a  diffusion 

Br i l louin  [ 9 1. 

Dans l e  cas où l ' épa i s seur  h e s t  f a i b l e  par  rapport  à l a  longueur 

d'onde de l a  v ibra t ion  acoustique exc i t ée ,  on peut,  dans c e r t a i n s  cas, 



ob ten i r  des  formules ana ly t iques  pour l e s  expressions donnant l a  d i s -  

pers ion  des ondes de sur face  au premier ordrè en hk (où k e s t  l e  module 
-F // // 

du vec teur  d'onde p a r a l l è l e  à l a  su r f ace  k ) .  Ces cas  s o n t ,  ou t r e  l a  sur- 
// 

face des  milieux i so t ropes ,  l a  su r f ace  (0001) des mil ieux hexagonaux e t  

l e s  d i r e c t i o n s  [100] e t  [ I l 0 1  de l a  sur face  (001) des  mil ieux cubiques. 

Nous é t a b l i s s o n s  ces  formules ana ly t iques  dans l e  paragraphe 1-3, aprSs 

avoi r  rappelé  ce q u ' e s t  une onde de sur face .  

Dans l e  cas  d'une épa isseur  quelconque, l ' o b t e n t i o n  de l a  var ia -  

t i o n  en fréquence des modes de su r f ace  d o i t  s e  f a i r e  numériquement, e t  

c ' e s t  ce que nous fa i sons  au paragraphe 1-4, où nous présentons e t  com- 

mentons l e s  r é s u l t a t s  de ces  ca l cu l s .  

Dans l e  paragraphe 1-5, nous examinons l e  spec t r e  de l a  d i f fus ion  

Br i l l ou in  e t  s a  modif icat ion due à l a  présence d"une couche déposée d ' é -  

pa isseur  mince. 

1 - 2 RAPPEL : DEFINITION D'UNE ONDE DE SURFACE ET METHODE POUR OBTENIR 

SA PULSATION. 

On d i r a  qu'une onde de su r f ace  de pulsa t ion  w donnée "exis te"  

pour t e l l e  sur face  de t e l  matér iau ( l e  verbe "ex i s t e "  s i g n i f i a n t  i c i  que, 

s i  on génère une v ib ra t ion  de pu l sa t ion  en un p o i n t  donné de l a  sur face ,  

c e t t e  v ib ra t ion  s e  propagera théoriquement sans a t t énua t ion  l e  long de 

c e t t e  su r f ace )  s i  e t  seulement s i  on peut  t rouver  une fonc t ion  du type 

a s s u j e t t i e  aux condit ions de l i m i t e  à l a  surface e t  qu i  s o i t  so lu t ion  

de l ' é q u a t i o n  de mouvement dans l e  volume. Nous éc r i rons  i c i  c e t t e  équa- 

t i on  en mi l ieu  é l a s t i que  avec l 'approximation de Hooke su r  l e s  contrain- 

t e s  [ii] : 

où L e s t  une matr ice 3x3 dont  l e s  éléments son t  d é f i n i s  par 
S 



Dans c e t t e  expression,  l e s  i nd ices  grecs  v a r i e n t  de 1 à 3 e t  l a  sommation 

e s t  sous entendue pour t o u t  ind ice  doublé conformément à l a  r èg l e  

d 'E ins t e in .  Les C s o n t  l e s  constantes  de fo rces  é l a s t i q u e s  du ma- 
aB1.i~ 

t é r i a u  e t  p e s t  s a  dens i t é .  6 (x3) e s t  l ' h a b i t u e l l e  fonct ion de Dirac. 

Les coordonnées x ,x ,x , s o n t  d é f i n i e s  par  rappor t  à un repère a f f i n e  
1 2 3  

orthonomé d i r e c t  ( 0 . 2 ~  , i < 2 , P 3 )  où O e s t  un po in t  de l a  sur face  e t  2 ind i -  
3 

que l a  d i r e c t i o n  perpendiculaire  à l a  sur face  t e l l e  que l e  s u b s t r a t  semi 

i n f i n i  s e  trouve dans l e  demi espace $&&O. Dans l ' équa t ion  (1 .1) ,  on a 
+ +- i ( k  x 

= ( x  , X  ,O)  e t  k = (kl  , k 2 , 0 ) .  e // //-Wt)exprime donc l e  f a i t  que' l ' o n  1 2  // +- +- 
recherche une onde qu i  s e  propage paral lè lement  à l a  sur face  e t  U(k ~ l x  ) // 3 
e s t  l e  vecteur  amplitude de c e t t e  onde. Ses composantes doivent  ê t r e  

"rapidement" décro issantes  avec 1z d i s t ance  x à l a  su r f ace ,  j u s t i f i a n t  
3 

a i n s i  l ' a p p e l l a t i o n  d'"onde de sur face"  donnée à c e t t e  onde q u i  n 'aura  

de f a i t  une amplitude non négl igeable  qu ' à  l a  su r f ace  e t  en son voisinage 

immédiat. 

La déterminat ion de ces  ondes de sur face  r e v i e n t  donc à recher- 
+- -+ 

cher  des  fonc t ions  décro issantes  U (k u 1 x ) , s o l u t i o n s  de 1 'équation 
// 3 

+- +- 
où a (k ~ l x  ) e s t  l a  transformée de Fourier  de L p a r  r appor t  à x,, e t  au  

s // 3 s 
' *  +- 

temps t , à l a q u e l l e  on a en ou t r e  f a i t  sub i r  une r o t a t i o n  amenant k en 
A // 

p a r a l l è l e  avec l ' a x e  x C e t t e  dern ière  t ransformation a pour simple b u t  
1 ' -+ 

d ' i n t r o d u i r e  des s imp l i f i ca t ions  au niveau de R (k u l x  ) lorsque l e  p lan  
A A s // 3 

(xl  ,x2)  e s t  i so t rope .  

La r é so lu t ion  de (1.3) e s t  e n  f a i t  équiva len te  à l a  réso lu t ion  

d'une équat ion de mouvement dans l e  volume accompagnée d'une équation ex- 

primant l e s  condit ions aux l i m i t e s  que doivent  r e spec t e r  l e s  so lu t ions  

(nous prenons i c i  l e  cas d 'une sur face  l i b r e ,  ce q u i  r e v i e n t  à é c r i r e  que 

l e s  con t r a in t e s  doivent  ê t r e  nu l l e s  à l a  s u r f a c e ) .  Ces deux équations ma- 

t r i c i e l l e s  peuvent ê t r e  é c r i t e s  de l a  manière su ivante  : 



-+ -+ 
La s o l u t i o n  U(k w 1 x ) de l ' é q u a t i o n  de volume (1.4a) q u i  d é c r o î t  avec 

// 3 
x3 a pour composantes 

où l e s  a sont  l e s  zéros à p a r t i e  r é e l l e  pos i t i ve  du déterminant carac- 
v 

t é r i s t i q u e  de l ' é q u a t i o n  algébrique d ' o rd re  6 en r é s u l t a n t  de l ' i n t roduc -  
-+ + -+ 

t i o n  d 'une  so lu t ion  exponent ie l le  de l a  forme U(k w 1 x ) = A cd k//x3 dans 
//A 3 

l ' é q u a t i o n  (1.4a).  $,est bien entendu l e  module de k A chaque valeur  de 
/ / O  

a correspond un vecteur  propre ( A 1 v ~ a l A 3 V ) .  11 n ' y  a donc que t r o i s  A. v U V  

à déterminer (une pour chaque va leur  de v)  pour compléter l a  ca rac t é r i s a -  

t i o n  de  (1 .5) .  

-+ +- 
Ces so lu t ions  U (k ~ l x  ) devant également s a t i s f a i r e  à l ' équa t ion  

a // 3 
aux l i m i t e s  (1 .4b) ,  c e c i  permet en f a i t  l a  déterminat ion des A . La con- u v 
d i t i o n  d ' ex i s t ence  d 'une onde de sur face  e s t  donc f inalement  que l ' équa t ion  

-+ -+ 
(1.4b) appliquée au vecteur  U(k wlx ) d é f i n i  par  (1.5) admette une solu-  

// 3 
t i o n  non t r i v i a l e  pour l e s  A ce qui  r e v i e n t  à annuler  son déterminant 

uv '  
c a r a c t é r i s t i q u e .  Les so lu t ions  w de c e t t e  équation c a r a c t é r i s t i q u e  son t  

l e s  pu l sa t ions  des  ondes de sur face .  Dans l e  cas où nous nous sommes s i t u ~ ç ,  

e t  q u i  e s t  l e  cas  d'une su r f ace  l i b r e  e t  plane,  il s e  r évè l e  q u ' i l  n ' e x i s t e  

qu'une seu le  onde de sur face  qu'on appel le  onde de Rayleigh, e t  dont l a  

p o l a r i s a t i o n  e s t  s a g i t t a l e  (v.g. on a U = O s i  U e s t  l a  composante para l -  
-+ 2 1 

l è l e  au  vecteur  de propagation k e t  U l a  composante perpendiculaire  à l a  
// 3 

s u r f a c e ) .  On note  w l a  pu l sa t ion  de l 'onde  de Rayleigh e t  C s a  v i t e s -  
R R 

s e  de phase d é f i n i e  pa r  o , = C  k 
R //- 

Le raisonnement que nous avons développé ci-dessus pour ob ten i r  

l e s  pu l sa t ions  des  ondes de su r f ace  r e s t e  va lab le  s i ,  au l i e u  d ' u t i l i s e r  
-+ 

l e  vec t eu r  U ,  on a v a i t  u t i l i s é  une fonct ion de Green D d é f i n i e  par  

où I d  e s t  l a  mat r ice  i d e n t i t é  de dimension 3. 
3 



Ce raisonnement e s t  également géné ra l i s ab le  au cas  de surfaces 

recouvertes  de couches adsorbées,  e t  c e l a  a é t é  f a i t  pour l e s  milieux i so -  

t ropes  e t ,  par t ie l lement ,  pour l e s  mil ieux cubiques [ 101 .Nous fa i sons  dans 

l e s  deux paragraphes qu i  su iven t  c e t t e  géné ra l i s a t ion  au cas  des milieux 

hexagonaux en considérant  l a  sur face  (0001) e t  au cas  des mil ieux cubi- 

ques en considérant  l a  su r f ace  (001) . La méthode que nous venons d 'es-  

q u i s s e r  rapidement s e  t rouve expliquée avec p lus  de d é t a i l s  au niveau de 

l 'appendice.  C ' e s t  dans l 'appendice également que l ' o n  t rouvera  l e s  ex- 

press ions  e x p l i c i t e s  des  mat r ices  iV e t  kC (par  convention, t o u t  ce q u i  
S 

c a r a c t é r i s e  l a  couche déposée e s t  i nd icé  prime).  Notamment, pour l a  sur-  

face  (0001) des c r i s t a u x  hexagonaux, on cons ta te  que l e s  termes m a t r i c i e l s  

12, 21, 23 e t  32 son t  nu l s ,  e t  cec i  e s t  en f a i t  une conséquence de l ' i s o -  

t r o p i e  de c e t t e  sur face  en l i m i t e  é l a s t i que .  I l  s e  p rodu i t  a l o r s  au niveau 

de l a  r é so lu t ion  des équat ions pour l a  recherche des  modes de propagation 

un découplage e n t r e  l e s  modes sag i t t aux  (v.g. de p o l a r i s a t i o n  comprise 
+ 

dans l e  plan s a g i t t a l  q u i  e s t  lui-mgme d é f i n i  par  l e  vecteur  d'onde k 
e // 

p a r a l l è l e  à l a  sur face  e t  l a  normale x à l a  su r f ace )  e t  l e s  modes t rans-  3 
verses  (v.g. de p o l a r i s a t i o n  perpendiculaire  au p lan  s a g i t t a l ) .  

1 - 3 MODES DE SURFACE EN PRESENCE D'UNE COUCHE MINCE DEPOSEE. 

Dans l e  cas d'une couche mince d ' épa i s seu r  h ,  e t  conformément 

à un raisonnement[7] que nous rappelons dans l 'appendice,  il s u f f i t ,  

pour avo i r  l e s  nouveaux modes de propagation de s u r f a c e ,  de remplacer au 
C 

niveau de l ' équa t ion  (1.4b) l a  matr ice par  !LC où !2' au premier o rd re  
s s a  s a r  

en hk , e s t  donnée par  
// r 

C 

'sa 
= e: + h M I  

où M '  dépend de l a  nature de l a  couche déposée. 

1 - 3a C r i s t a l  hexagona1,avec sur face  (0001) 

On t rouvera  l e s  expressions des matr ices  !LVr kC e t  M '  r e l a t i v e s  
s 

à l 'hexagonal  dans l 'appendice (A.12) . ' 



La dispers ion  de fréquence du mode s a g i t t a l  se ra  donnée par 

l 'équation suivante ,  qui  f a i t  i n t e rven i r  un déterminant d 'ordre  2 : 

où 1 'on a adopté comme notat ions : 

p é t a n t  l a  dens i t é  du s u b s t r a t  e t  l e s  C s e s  constantes é las t iques  de 
i j 

forces en notat ion condensée de Voigt. Les p' e t  C '  s e  rapportent  à l a  
i j 

couche déposée . 

Para l lè lenent ,  l a  dispersion pour l e  mode transverse s e r a  dé- 

d u i t e  de l ' équat ion  suivante,  qui  f a i t  i n t e rven i r  un déterminant d 'ordre  1 : 

avec 



Pour une sur face  propre,  l ' é q u a t i o n  (1.8) conduit  à l ' onde  de 

Rayleigh b ien  connue 
= C~ k// 

. En présence d'une f i n e  couche ad- 

sorbée (hk// << 1)  , nous cherchons une so lu t ion  à 1 'équation (1.8) sous l a  

forme : 

' u 2  = c2 k2 ( 1  - Yhk ) + o(hk ) 
R // // // (1.12) 

ave c  Y = N/D (1.13) 

ce q u i  donne 
-, 

Dans ces express ions ,  on a 



e t  l e s  quan t i t é s  a y e t  x doivent ê t r e  p r i ses  pour w = 1, "2' 1 

On peut cons ta ter  que, en passant à l a  l imi te  des milieux i so t ropes  
- ( C l 2  = C131 C l 1  = Cj3 - C l 2  + 2C44 pour l e  subs t ra t ,  e t  des r e l a t i o n s  

s imi la i r e s  pour l a  couche déposée ) on retrouve l e  r é s u l t a t  [ T l  : 

avec 

où C e t  Cl s o n t  l e s  v i t e s ses  acoustiques transverse e t  longitudinale 
t 

La r e l a t i o n  de dispersion pour l e  mode transverse (onde de Love) 

s e  déduit  de 1'Eq. (1.10). A l a  condit ion que C > C l  où 
t t' 

1 1 

c e t t e  équation admet comme solut ion  

avec 

- C44 P '  
2 

Pour l e s  matériaux i so t ropes ,  rl devient  rl = (- - -) . 
C44 



I - 3b C r i s t a l  cubique avec sur face  (001) : d i r e c t i o n s  de propagation 
[100] e t  111 O] . 

v 
Les expressions des matr ices  II , kC pour l e s  mil ieux cubiques 

s 
avec surface (001) s o n t  également données dans l 'appendice (A.1.2). On 

cons ta te  qu 'en géné ra l ,  l e  découplage e n t r e  l e s  modes s a g i t t a u x  e t  l e s  

modes t r ansve r ses  n ' e s t  pas poss ib le  sauf pour deux d i r e c t i o n s  par t icu-  

l i è r e s  qu i  s o n t  l a  d i r e c t i o n  [100](c-t O =  0 ,  où 0 e s t  l ' a n g l e  que f a i t  

l a  d i r e c t i o n  de propragat ion de l 'onde avec l ' a x e  [100])  e t  l a  d i r e c t i o n  
'K [ 1101 (- 8 = . Pour ces  deux d i r e c t i o n s  donc, il e s t  encore poss ib l e  

d ' o b t e n i r  des formules de d ispers ion  sous forme e x p l i c i t e  dans l e  cas  
v 

d'une couche adsorbée mince. On cons ta te  en f a i t  que l e s  matr ices  R e t  
'K R C  pour 8 = O ou 8 = - s o n t  formellement semblables aux matr ices  R V  

S 4 
e t  !LC du cas hexagonal, à un changement adéquat p rè s  de ce r t a ines  conç- 

S 

t a n t e s  é l a s t i ques .  I l  en s e r a  par  conséquent de mSme pour l e s  formules 

de d ispers ion  correspondantes e t  nous pouvons nous contenter  d ' i nd ique r  

uniquement l e s  s u b s t i t u t i o n s  (des constantes  é l a s t i q u e s )  à f a i r e  dans 

l e s  formules (1.12 - 1.17) e t  (1.20 - 1.22) : 

- d i r e c t i o n  [100] 

. mode s a g i t t a l  : il f a u t  subst i tuer .  C à C e t  C à C 
12 13 11 33 ' 

. mode t r ansve r se  : il f a u t  s u b s t i t u e r  C à 
Cl1 - C l 2  

44 2 

- d i r e c t i o n  [110] 

. mode s a g i t t a l  : il f a u t  s u b s t i t u e r  
2C44 + 5 2  + 

2 
à 

Cl1 ,  C 1 2 à C  e t c  à C  
13 11 33 . 

. mode t r ansve r se  : il n ' y  a r i e n  à changer. 

1 - 4 MODES DE SURFACE EN PRESENCE D'UNE COUCHE DEPOSEE D'EPAISSEUR 

ARBITRAIRE. 

Le problème e s t  c e l u i  de l a  d i spers ion  des  d i f f é r e n t s  modes 

qui' appara issent  avec l 'augmentation de l ' é p a i s s e u r  de l a  couche dépo- 

s ée .  Ce problème peut  ê t r e  réso lu  numériquement par  l a  recherche des 



pôles de l a  fonction de Green du système. I l  peut  auss i  ê t r e  résolu 

à p a r t i r  des équations du mouvement e t  ce la  a  dé jà  é t é  f a i t  pour l e s  

matériaux i so t ropes  e t  l e s  matériaux cubiques dans des d i rec t ions  de 

haute symétrie [5,101 . Nous a l lons  nous i n t é r e s s e r  i c i  à l a  surface 

(0001 ) des c r i s t aux  hexagonaux e t  au cas de l a  d i rec t ion  quelconque 

pour l a  surface (001) des c r i s t aux  cubiques. 

1 - 4a Cristaux hexagonaux avec surface (0001) 

Pour l e s  c r i s t aux  hexagonaux, nous a l lons  examiner quelques 

exemples qui  donneront l e s  d i f f é r e n t s  cas poss ib les  d 'associat ion 

substrat-couche adsorbée. Les modes sag i t t aux  e t  l e s  modes transverses 

é t a n t  découplés, nous l e s  t r a i t e rons  séparément. Nous noterons C e t  
m 

C l e s  v i t e s ses  des bas de bandes de volume pour l a  polar isa t ion  trans-  m 
verse e t  pour l a  po la r i sa t ion  s a g i t t a l e  respectivement : 
N 

Cm = J(cl  - C12) /2pet Cm = pour l e s  matériaux donnés à l a  4 4 
t ab le  1.1 (pour d ' au t res  matériaux, C peut avoir  une valeur d i f f é r e n t e  m 
de - . Cela t i e n t  au f a i t  que 1 'onde de volume qui  possède l a  fréquenct 

P 
l a  p lus  basse n ' e s t  pas forcément l 'une  des deux ondes de volume t rans-  

versa les  de d i rec t ion  de propagation p a r a l l è l e  au plan de l a  surface.  

Cependant, pour l e s  c r i s t aux  hexagonaux, ces cas sont  rares  e t  même a l o r s ,  

c r e s t e  t r è s  proche de -(eeg. Be e t  ~ q d [ i z ] ) .  Lorsque nous t r a i -  
m 

terons l e s  c r i s t aux  cubiques avec surface (001) ,  nous donnerons un exemple 

de matériau pour lequel  l a  v i t e s se  de bas de bande de volume peut ,  dans 
-t 

ce r t a ines  d i rec t ions  de k f ixées ,  ê t r e  s ignif icat ivement in fé r i eu re  à l a  
// 

plus basse des v i t e s s e s  des deux ondes de volumes transverses correspon- 

dantes.) C s e r a  l a  v i t e s s e  de l 'onde de Rayleigh(po1arisation s a g i t t a l e ) .  
R 

Nous noterons donc a i n s i  ces v i t e s ses  ca rac té r i s t iques  du subs t ra t .  Pour 

l e s  v i tesses  ca rac té r i s t iques  de l a  couche, nous reprendrons l e s  mêmes 

notat ions indicées prime : C '  e t  C ' Nous noterons enfin C l a  
m '  m R ' s 

v i t e s s e  de l 'onde de Stoneley qui e s t  une onde de polar isa t ion  s a g i t t a l e  

qui  e x i s t e  à ce r t a ines  in te r faces  ent re  deux c r i s t aux  semi-infinis [IZ]. 

Faisons i c i  une remarque préventive générale avant de commenter 

l e s  d i f f é ren t s  exemples chois is .  Prenons un s u b s t r a t  t e l  que l ' o n  a i t  
.. 
C C C  . Si  l 'onde de Rayleigh qui  e s t  pourtant  de polar isa t ion  sag i t -  

m m 
t a l e ,  e s t  t e l l e  que s a  v i t e s s e  s o i t  supérieure à C e l l e  ne s e r a  a l o r s  

m ' 



TABLE 1.1 

Les C e t  p sont t i r é s  de l a  référence E71. 
i j 

I 
1 Cris t a1  
1 

Ti 

CdS 

Y 

2s 

Mg* 

Sc 

Co 

P 

-3 en g.cm 

4,506 

4,824 

4,45 

6,50 

1,71 

2,99 

8,71 

1 C3 3 C12 C13 C44 

en 10'' ~ . m - ~  

I 

# 

m C~ Cm 
C 

- 1 f .  
en km.s 4.. : 

6,90 

4,63 

2,lO 

6,53 

2,17 

2,94 

10,3 

9,20 

5,32 

2,85 

7,26 

2,62 

4,57 

18,5 

16,24 

8,565 

7,79 

14,34 

5,97 

9,93 

30,7 

2,79 

1,83 

2,36 
-4 

2,33 

T 

3,13 

2,99 

e 

2,65 
J 

4,67 

1,49 

2,431 

3,20 

1,64 

2,77 

7,53 

18,07 

9,36 

7,69 

16,48 

6,17 

10,96 

35,81 

3.22 1 3,015 

1,76 

2,34 

2,22 

3,lO 

3,04 

2,94 

1,701 

2,19 

2,13 

2,92 

2,9 

2,83 
1 



en r é a l i t é  qu'une résonance de volume (un "pseudo mode de surface' '  ( 5 3  ) 

c a r ,  en f a i t ,  dans l e  cadre d 'un  modèle atomique, l e s  d i f f é r e n t e s  pola- 

r i s a t i o n s  ne s o n t  pas découplées e t  c e c i  place l e  mode de Rayleigh au 

dessus de l a  fréquence minimum des phonons de volume. Un exemple d'une 

t e l l e  s i t u a t i o n  e s t  donné à l a  f i g u r e  1.1 : l e s  modes de Rayleigh dûs 

à l a  couche de Cds  adsorbée s u r  du Ti  ne s o n t  en f a i t  que des  pseudo 

ondes de sur face  s u r  c e r t a i n e s  régions de l ' a x e  des hk ( e t  en part icu-  
// 

l i e r  pour h = O ) .  Le même raisonnement peut  s ' app l ique r  s i  C < 5 , pour m .  m 
l e s  ondes de su r f ace  t r ansve r ses  l o r s q u ' e l l e s  e x i s t e n t  ( c f .  p lus  bas pour 

l a  d i scuss ion  de l e u r  ex i s t ence )  . 

Discutons maintenant,  dans l e  cadre de l a  l i m i t e  é l a s t i q u e ,  l a  

d i spe r s ion  des ondes de su r f ace  pour chaque p o l a r i s a t i o n  en commençant par  

l e s  modes s a g i t t a u x  ( f i g .  1.1 - 1.4) .  Ceci s e r a  f a i t  pr incipalement  au 

vu des  deux p o i n t s  su ivants  : (i) l e s  va leurs  r e l a t i v e s  de C e t  Cm e t  
m 

(ii) l ' e x i s t e n c e  éventue l le  d 'une onde de Stoneley. 

Pour l e s  a s soc i a t ions  (T i ,  Cds) ,  représentées  - en f i g .  1.1, e t  
- 

(y ,  Z r ) ,  f i g .  1.2, il n 'y  a  pas d'onde de Stoneley. En hk = O, l a  v i -  
// 

t e s s e  du premier mode de Rayleigh e s t  exactement C i . e .  l a  v i t e s s e  
R ' 

de l ' onde  de Rayleigh du s u b s t r a t .  Pour l e s  conf igura t ions  Cds/Ti, Y / Z r  

e t  Z r / Y ,  pour l e s q u e l l e s  on a  C '  < Cm, c e t t e  v i t e s s e  tend vers  C '  ( l a  
R 

v i t e s s e  de l ' onde  de Rayleigh de l ' adso rba t )  pour l e s  grandes valeurs  

de hk Pour l a  conf igura t ion  T i / ~ d s  q u i  donne C 
// 

< C i ,  l e  premier m 
mode d e  Rayleigh r e n t r e  a l o r s ,  pour hk =0,6 , dans l a  bande de volume 

// 
du s u b s t r a t ,  e t ,  ce f a i s a n t ,  cesse  d ' ê t r e  un mode de su r f ace  pour devenir 

ce que l ' o n  p o u r r a i t  appeler  une résonance de volume ( 5 )  . Lorsque 

C '  < Cm, comme pour Cds/Ti ou Z r / Y ,  une i n f i n i t é  de modes de Rayleigh 
m 

d ' o r d r e  supér ieur  appara issent  avec l 'augmentation de hk e t  l e u r  v i t e s s e  
// 

tend progressivement ve r s  C f  pour hk 
// j r n *  

Dans l e  cas  c o n t r a i r e ,  i l l u s -  m 
t r é  p a r  T i / ~ d s  e t  Y / Z r  où C '  > Cm, il n 'y  a  pas  de,modes addi t ionnels  

m 
de Rayleigh. 

Pour les as soc ia t ions  ( W ,  Mg), f i g .  1.3, e t  (Sc, Co),  f i g .  1.4, 

il e x i s t e  une onde de Stoneley . Ains i ,  pour hk + m , l a  v i t e s s e  du 
// 

premier mode de  Rayleigh tend ve r s  C '  s i  C l - <  Cs (e.g. W / M ~ ,  Sc/Co e t  
R R 

Co/Sc) OU vers  C s i  Cs ' < C '  ( M ~ / w )  . Sinon l ' i n t e r p r é t a t i o n  des courbes 
S R 

de d ispers ion  pour ces d i f f g r e n t e s  configurat ions poss ib l e s  répond aux 



F i g u r e  1.1 .  - Courbes d e  d i s p e r s i o n s  d e s  modes d e  s u r f a c e s  s a g i t t a u x  pour  
les  deux  c o n f i g u r a t i o n s  p o s s i b l e s  à p a r t i r  du  c o u p l e  (T i ,CdS)  : l e s  c o u r b e s  
en t r a i t  p l e i n  se r a p p o r t e n t  à une  couche d e  CdS d é p o s é e  s u r  un s u b s t r a t  d e  
T i  t a n d i s  q u e  l e s  c o u r b e s  en p o i n t i l l é e s  se r a p p o r t e n t  au s y s t è m e  Ti /CdS.  Pour 
un c r i s t a l  X ,  C m ( X )  e t  G(x)  s o n t  l es  v i t e s s e s  d e  b a s  d e  bandes  d e  volume pour 
les p o l a r i s a t i o n s  s a g i t t a l e  e t  t r a n s v e r s e  r e s p e c t i v e m e n t  ; CR, ( X I  e s t  l a  vi - 
tesse de  1 ' onde  d e  R a y l e i g h .  L e s  paramètres  c r i s t a l l i n s  s o n t  donnés dans  l a  
t a b l e  1 .1 .  ( c f .  page p r é c é d e n t e ) .  

F i g u r e  1.2. - même l é g e n d e  q u ' e n  f i g u r e  1 . 1 .  pour  l e  c o u p l e  ( Y ,  Z r ) .  



F i g u r e  1.3. - même l é g e n d e  q u ' e n  f i g u r e  1.1. ,pour l e  c o u p l e  (Mg, W) . Le  
t u n g s t è n e  est supposé  être i s o t r o p e  a v e c  Cl  = 51,20  , Cl2  = 20,60 x 10 ~ . r n ~  
e t  p = 19,26 g.cm-3. CS est  l a  vitesse d e  1 ' onde  d e  1 ' onde  d e  S t o n e l e y  qui 
exis te  à une i n t e r f a c e  entre d e u x  c r i s t a u x  s e m i - i n f i n i s  d e  W e t  d e  Mg. 

F i g u r e  1 .4 .  - même l é g e n d e  q u ' e n  f i g u r e  1 . 3 . ,  pour  l e  c o u p l e  ( S c ,  Co) 



mêmes c r i t è r e s  que précédemment. 

Finalement faisons remarquer que l a  va r i a t ion  du premier mode 

de Rayleigh en fonction de hk peut ë t r e  monotone oL présenter  un ex- 
// 

tremum . 

La discussion des modes transverses peut  ê t r e  f a i t e  dans l e  même 

e s p r i t  que ci-dessus avec l a  simple différence q u ' i l  n ' ex i s t e  pas d'onde 

d ' in te r face  pour c e t t e  polar isa t ion .  Pour C '  > Cm il n 'y  a  pas d'onde 
m 

de surface a lors  que pour C '  < Cm une i n f i n i t é  de modes de Love ap- m 
para issent  avec l 'augmentation de hk dont l a  v i t e s s e ,  pa r t an t  de Cm,: // , 
tend vers  C ' pour hk + m .  m // 

1 - 4 b  Cristaux cubiques 

Pour l e s  c r i s t aux  cubiques, l e  plan (001) e s t  un plan de haute 

symétrie,  mais il e s t  anisotrope,  s i  bien que l a  d i rec t ion  de propagation 

de l 'onde de surface repérée par l ' ang le  8 q u ' e l l e  f a i t  avec l a  d i r e c t i o n  

[Io01 de ce plan, devient  un paramètre dont il f a u t  t e n i r  compte. I l  n ' y  

a  plus de découplage en t re  l e s  modes sagi t taux e t  l e s  modes transverses 

sauf pour l e s  d i rec t ions  de haute symétrie, t e l l e s  que l a  d i rec t ion  [1001 

(t. 0 = 0') e t  l a  d i rec t ion  [ I l01  (* 0 = 45') . Pour f i x e r  l e s  idées su r  

l e  r a l e  que peut jouer c e t t e  anisotropie au niveau de l a  dépendance 

en de l a  propagation d 'un mode de surface,  nous a l lons  commenter l a  

f i g .  1.5 qui donne l e s  v i t e s s e s  ca rac té r i s t iques  de l a  surface (001) du 

Ga A s ,  avec leur  va r i a t ion  en fonction de 8 . Nous donnerons ensuite  

quelques exemples de dispersion des modes de surface  due à l ' a j o u t  d'une 

couche s u p e r f i c i e l l e  d 'épaisseur  h. 

Sur c e t t e  f igure  1.5 (représentée page su ivan te ) ,  C e t  Ct 
t 2  1  

indiquent l e s  v i t e s s e s  des  deux ondes transverses de volume dont l a  

d i rec t ion  de propagation e s t  p a r a l l è l e  au plan (001). C correspond 
A t2 

à une onde de po la r i sa t ion  v e r t i c a l e  (selon x ) e t  ne dépend pas de 0 ,  
3 

sa  valeur e s t  IC44/P . C e s t  de polar isa t ion  horizontale ( i . e .  dans 
t 4  
1 

l e  plan (:1 ,X2) ) e t  s a  valeur dépend de 0 : pour 0 = O ,  C e t  C 
t l  . t 2  



CG 
O* 45" 

F i g u r e  1.5. - S d r f a c e  GaAs 

sont  dégéndrées, a l o r s  que, pour 8 = 45O , ct, = c e s t  
t 4 

L 1. 

donc supérieure ou in fé r i eu re  à C selon que l e  paramètre d 'anisot ropie  
t2 r l =  2C44 

e s t  p lus  p e t i t  ou plus grand que 1. Dans l e  cas du Ga A s ,  c -C 
rl vaui1l ,Q$ (pour t r a c e r  l a  f ig .  1.5, nous avons choisi  l e s  valeurs 

suivantes pour c a r a c t é r i s e r  l e  Ga A s  : 2 
1 = 118 x 10 N.m , 

- 3 
C12 = 53,5 x 10 ~ . m ~  , C44 = 59,4 x 10 ~ . m ~  e t  P = 5,317 gm.cm 1 .  

On peut constater  a l o r s  s u r  c e t t e  f ig .  1.5 que, pour l e  Ga A s  notamment, 

Cb , qu i  représente l a  v i t e s se  de bas de bande de volume, n ' e s t  pas 

égale à C , pour tou tes  l e s  valeurs de 8 ( c f .  (10) p. 109 sqq e t  1123) . t 
C e s t  l a  v i t e s se  de l 'onde de Rayleigh : l a  polar isa t ion  de c e t t e  onde 
R 

e s t  s a g i t t a l e  pour 8 = 0, mais devient  progressivement t ransverse avec 

l'augmentation de 9 . Cette onde de surface d i s p a r a î t  en f a i t  pratique- 

ment totalement à p a r t i r  d'une ce r t a ine  valeur de 8 , valeur à p a r t i r  de 

laquel le  C dégénère avec l a  v i t e s se  de bas de bande de volume. Paral- 
R 

lèlement, une pseudo onde de surface appara î t ,  de c é l é r i t é  C ( l igne  
PO s 

en p o i n t i l l é  sur  l a  f i g .  1.5) e t  dont l a  polar isa t ion  devient peu à peu 

s a g i t t a l e  jusqu'à l ' ê t r e  totalement pour 8 = 45' ; I l  f a u t  d ' a i l l e u r s  

remarquer que, en ra ison du découplage qu i  e x i s t e  en l imi te  é las t ique  

pour c e t t e  d i rec t ion  8 = 45O, nous avons a f f a i r e  en c e t t e  d i rec t ion  

même à une v é r i t a b l e  onde de surface car  l a  v i t e s s e  de bas de bande de 

volume pour l a  po la r i sa t ion  s a g i t t a l e  e s t  a l o r s  C qui e s t  supérieure 
t2 



à C . (Pour c e t t e  d i r e c t i o n ,  C correspond à l a  v i t e s s e  minimale de 
POS 

l a  bande de volume pour l a  p o l a r i s a t i o n  t r a n s v e r s a l e ) .  Précisons ce que 

s i g n i f i e  i c i  l ' a p p e l l a t i o n  pseudo onde de sur face .  E l l e  s i g n i f i e  que 

l ' o n  a  en r é a l i t é  a f f a i r e  à une résonance s i t u é e  dans l a  bande de  volume. 

Ce t t e  résonance a  un comportement s i m i l a i r e  à c e l u i  d 'une onde de sur face  

en ce que son amplitude d é c r o î t  exponentiellement avec l a  d i s t ance  à l a  

sur face .  Néanmoins, ce n ' e s t  pas un mode propre du système. On p o u r r a i t  
-+ 

l u i  assoc ier  formellement un pseudo vec teur  de propagation k possèdant 
// 

une p a r t i e  imaginaire non n u l l e  c e t t e  de rn i è re  c a r a c t é r i s t i q u e ,  à savo i r  

l ' e x i s t e n c e  d 'une  p a r t i e  imaginaire non n u l l e  s i g n i f i a n t  que l ' ampl i tude  

de c e t t e  pseudo onde s ' a t t é n u e  avec l a  propagation. Cela e s t  dû à une 

p e r t e  progressive d 'énerg ie  par  d i f f u s i o n  avec l e s  ondes de volume. 

Néanmoins, ce  d e r n i e r  phénomène r e s t e  l i m i t é  dans l a  mesure où l e  cou- 

plage e n t r e  c e t t e  POS (Pseudo Onde de Surface)  e t  l 'onde correspondant 

à C r e s t e  f a i b l e .  Ains i ,  fa i sons  à nouveau remarquer que, à l a  l i m i t e  
t l  

0  = 45O, ces  deux ondes s o n t  totalement  découplées,  e t  que l a  POS 

devient  dans c e t t e  d i r e c t i o n  une v é r i t a b l e  onde de sur face  ( c f .  [SI e t  [13 1) .  
Cet te  pseudo onde de sur face  e s t  d ' a i l l e u r s  parfai tement  dé t ec t ab le  pa r  

d i f fus ion  Br i l l ou in ,  e t  c ' e s t  un p o i n t  que nous examinerans au  paragraphe 

prochain. Notons finalement que, pour des matériaux ayant  un p lus  grand 

que 1 ,  Cb = C e t  on n ' a  donc pas de pseudo onde de sur face  pour l a  
t2 

sur face  (001) [IO] . 

Avec c e t t e  desc r ip t ion  de l a  f i g .  1.5, nous disposons des  é lé -  

ments nécessa i res  pour analyser  l a  d i spe r s ion  des modes de su r f ace  dûe 

à l a  présence d 'une  couche déposée en sur face .  La d ispers ion  de ces  modes 

en fonc t ion  de hk e s t  en  f a i t  t o u t  à f a i t  semblable à ce que nous avons 
I // 

rencontré  avec l e s  c r i s t a u x  hexagonaux, hormis l a  dépendance en 8  : a i n s i ,  

pour une d i r e c t i o n  de propagation 8 f i x é e ,  l e  premier mode de  Rayleigh 

p a r t i r a  de C (0)  ( o u C  ( 0 ) )  en h  = O ,  pour tendre vers  C ' ( 0 )  (ou 
R POS R 

C' ( 0 ) )  en hk = a . 
I/ 

I l  s e r a  un pseudo ou un v r a i  mode de su r f ace  se lon  
POS 

q u ' i l  s e  t rouvera  ou non au dessus de C ( 8 ) .  Nous donnons en f i g .  1.6 
b  

une i l l u s t r a t i o n  de c e c i  en prenant  comme matériaux une couche de 

Gax A l l - x  A s  déposée s u r  du Ga A s ,  en prenant  x  = 0,9 (ce qu i  nous donne 

p' = 5,16 ~3 rn . cm-~)  . e t  l e s  constantes  é l a s t i q u e s  du Ga. A l  A s  éga les  
x  1-x 

à c e l l e s  du Ga A s .  
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L'élément nouveau e s t  di3 à l a  dépendance e n  0 . Ains i  p&r exemple, 

pour 8 = o0 , lSO ou 45O, nous avons clairement  a f f a i r e  à une onde de 

su r f ace ,  a l o r s  que, pour 8 = 30°, nous avons une POS. La s i t u a t i o n  s e r a  

un peu p lus  complexe pour une d i r ec t ion  8 avo i s inan t  l e s  25O, a i n s i  que 

l ' o n  peut  l e  présumer en considérant  l a  f i g .  1.5 : il y aura  des po r t ions  

de l ' a x e  hk où 1 'on aura  une v é r i t a b l e  onde de su r f ace  e t  d '  au t r e s  où 
// 

l ' o n  aura  une pseudo onde de surface.  

De manière généra le  cependant, pour une d i r e c t i o n  de propagation 

f i x é e ,  l e s  courbes de d ispers ion  que l ' o n  o b t i e n t  pour l e s  c r i s t aux  cu- 

biques peuvent ê t r e  i n t e r p r é t é e s  à l ' a i d e  des mêmes c r i t è r e s  que ceux 

que l ' o n  a v a i t  u t i l i s é s  pour i n t e r p r é t e r  l e s  courbes r e l a t i v e s  aux c r i s -  

taux hexagonaux. Ainsi ,  s u r  l a  f i g .  1.7, q u i  e s t  analogue à l a  f i g .  1.3, 

nous avons représenté  l a  d i spers ion  des modes de propagation de sur face  

dans l a  d i r e c t i o n  8 = 30' pour une couche de tungstène (i7 = 1 ) .  C e s t  
S 

l a  v i t e s s e  de l 'onde de Stoneley qui  e x i s t e  pour une i n t e r f a c e  W-Al. 

( v o i r  f i g .  1.7 page su ivante)  



Figure 1 .7. W / A ~  8 = 30' 

10 2 L'aluminium e s t  ca rac té r i sé  par C, ,  = 106,8 x 10 N.m , 
I I  2 

C., = 60,7 x 1010 N.m , 

2 
Le tungstène e s t  ca rac té r i sé  par C'. ,  = 523.3 x 10" N.m , 

1 - 5 DIFFUSION BRILLOUIN AVEC INFLUENCE D'UNE COUCHE MINCE DEPOSEE 

La di f fus ion Br i l louin  e s t  une méthode expérimentale qui permet 

d 'ob ten i r  l e  spect re  de dens i t é  d ' é t a t  locale de surface dans l e  domaine 

des phonons acoustiques. Ceci permet de détec ter  auss i  bien l e s  ondes de 

surface  que les résonances t e l l e s  que c e l l e  que nous avons.qualif iée de 

pseudo.onde de surface  au paragraphe précédent. Une méthode théorique 

a é t é  développée [15] qu i  permet, en t re  aut res  choses, de ca lculer  l e  

spect re  de d i f fus ion  Br i l louin  d'une surface l i b r e  ou soumise à des con- 

t r a i n t e s .  Cette  méthode a dé jà  é t é  appliquée au cas des surfaces l i b r e s  

des cr i s taux cubiques [13]. Nous a l lons  indiquer i c i ,  en rappelant l e  

formalisme sur  lequel  e l l e  e s t  basée, comment c e t t e  méthode peut ê t r e  

appliquée au cas des surfaces  recouvertes d'une couche déposée d 'épais-  

seur h f a ib le ,  e t  nous étudierons en applicat ion 1 ' influence de h sur  

l a  contr ibution de l ' e f f e t  de ripplons ( c e t  e f f e t  que l ' o n  pourra i t  peut- 



ê t r e  auss i  e s saye r  en  f r ança i s  d 'appeler  e f f e t  de r e l i e f  ou e f f e t  d'on- 

du la t ion  de su r f ace ,  e s t  dû à l ' ondula t ion  du r e l i e f  de l a  sur face)  pour 

une couche mince de tungstène déposée s u r  de l'aluminium (nous avons 

c h o i s i  l 'aluminium c a r  ce de rn i e r  élément e s t  t e l  que l a  cont r ibu t ion  

dbe à l ' e f f e t  de r ipp lons  représente  quasiment l a  t o t a l i t é  de l ' i n t e n -  

s i t é  de d i f fus ion  Br i l l ou in .  L 'au t re  con t r ibu t ion  e s t  due à l a  lumière 

q u i  pénètre s u r  une c e r t a i n e  épaisseur  de su r f ace ,  e s t  d i f fu sée  par  l e s  

ondes de volume e t  e s t  déformée l o r s  de son double passage ( a l l é e  e t  

r e t o u r )  dans c e t t e  épa isseur  de sur face  qu i  e s t  en régime de v ib ra t ions .  

I l  f a u t  donc t e n i r  compte des  c o e f f i c i e n t s  é las toopt iques  du matérlau 

e t  c e t t e  con t r ibu t ion  e s t  nettement p lus  complexe à ca l cu le r .  Cet te  

cont r ibu t ion  e s t  néanmoins négl igeable  dans l e  cas  des  matériaux très 

opaques (e.g. l e s  métaux) c a r ,  dans ce ca s ,  l a  profondeur de péné t r a t ion  

de l a  lumière e s t  quas i  nu l l e .  

Le formalisme u t i l i s é  [151 f a i t  i n t e r v e n i r  l e s  p ro j ec t ions  de 

su r f ace  des fonc t ions  de Green. On no te ra  l a  pro jec t ion  de sur face  5 
d'une fonction de  Green d ,  ce qu i  vent  d i r e  que 5 e s t  éga le  à d p r i s e  

en x = xj = O. La connaissance de l a  fonct ion 5 associée à un s u b s t r a t  3  
semi-inf ini  donné permet de ca l cu le r  de nombreuses c a r a c t é r i s t i q u e s  phy- 

s iques  de l a  s u r f a c e  de ce s u b s t r a t .  Entre a u t r e s  c a r a c t é r i s t i q u e s ,  e l l e  

permet d ' ob ten i r  l e  s p e c t r e  de d i f fus ion  Br i l l ou in  de c e t t e  surface.  

Ains i ,  pour ce  q u i  e s t  de l a  d i f fus ion  due à l ' ondula t ion  du r e l i e f  de 

l a  sur face  ( e f f e t  de r i p p l o n s ) ,  e t  s i  on s e  s i t u e  à une température suf -  

fisamment é levée  (e.g. l a  température ambiante) ,  l a  sec t ion  d i f f é r e n t i e l -  

l e  de  d i f fus ion  Br i l l ou in  e s t  donnée pa r  [ 14 ]  : 

Dans ( 1.23) , nous avons omis l e s  f ac t eu r s  de propor t ionnal i té  qu i  ne 

présenten t  pas d ' i n t é r é t .  L ' éc r i t u re  I m  s i g n i f i e  q u ' i l  f a u t  prendre 
$3 3 

l a  p a r t i e  imaginaire  de . On v o i t  donc q u ' i l  nous f a u t  pouvoir calcu- 
5 3  3 

l e r  l a  fonct ion de not re  s u b s t r a t  semi-inf ini .  O r ,  on peut  démontrer c, 
l a  chose su ivante  (151 : s i  on connaî t  l a  p ro j ec t ion  O de l a  fonct ion C, 
de Green de volume do d 'un matériau donné, l a  pro jec t ion  de l a  



fonction de Green de ce même matériau en mil ieu semi-infini avec une 
( S I  surface l i b r e  peut ê t r e  a l o r s  obtenue sans passer par  l e  ca lcu l  de d . 

5") e s t  donné par  : 

avec 

Cet te  dernière  notat ion,  à savoir  l ' équat ion  (1.24) e s t  symbolique e t  

nous a l lons  simplement indiquer i c i  comment e l l e  d o i t  ê t r e  calculée en 
C 

renvoyant à [15] pour plus d 'expl ica t ions .  Rappelons que R e s t  une 
s 

matrice dont l e s  éléments sont  des opérateurs d i f f é r e n t i e l s  pouvant ou 

non contenir  des dér iva t ions  du premier ordre par  rapport à x (cf .  
c O ( - )  

3 
1 'appendice A. 1.2) . Dans l e  ca lcu l  des éléments de ( R  d ) , il y a 

S 

a l o r s  l i e u  de d is t inguer  e n t r e  deux types d'éléments : ceux dont l e  ca lcu l  

ne f a i t  pas in te rven i r  de dérivées par  rapport  à x e t  l e s  autres.  Pour les 
3 ' 

premiers, l a  notat ion de l 'équation (1.25) ne demande que l ' u t i l i s a t i o n  

de l a  projec t ion  de surface t e l l e  qu'on l ' a  dé jà  dé f in ie  (prendre x =xl=O). 
3 3 

Pour l e s  seconds, il faudra u t i l i s e r  l a  formule suivante : 

S i  on u t i l i s e  des transformées de Fourier,  il faudra u t i l i s e r  l e s  formules 

suivantes : 

+ 
où do (k W )  e s t  dé f in ie  par  

B 



+- 
avec k = (k 01 k3) !  // 

Dans (1.26) e t (1 .27b) ,  nous avons e x p l i c i t é  l e  sens mathématique de l a  no- 

t a t ion  u t i l i s é e  en (1.25) pour l e  signe (+) e t  pour l e  signe ( - )  . En (1.25) , 
c ' e s t  l e  signe ( - )  qu i  e s t  u t i l i s é  e t  ce la  t i e n t  au f a i t  que nous avons 

chois i  pour l a  loca l i sa t ion  de notre s u b s t r a t  semi-infini l e  demi espace 

x,>O. S i  nous avions cho i s i  l ' a u t r e  demi espace, nous aurions eu à- ca l -  
5 

culer  fi(+) au l i e u  de$') . 

Dans l e  cas où l a  surface e s t  perturbée e t  où il n 'y  a  plus con- 

t i n u i t é  des con t ra in tes ,  l a  nouvelle fonction e s t  donnée par ( c f .  L16 1) 

avec 

m ( + )  provient des cont ra in tes  supplémentaires imposées à l a  surface. 

m ( + )  d o i t  toujours e t r e  calculé avec l e  s igne (+ ) .  La raison de cec i  n'ap- 

p a r a î t  clairement que lorsque l ' o n  considère comment l e s  formules (1.24),  

(1.25), e t  (1.301, (1.31) son t  obtenues (cf .  [151 e t  [ l61).  Disons s i m -  

plement i c i  que a l o r s  provient  de l ' é c r i t u r e  de l a  cont inui té  

des contraintes e n t r e  deux milieux (déf in is  1 'un par  x, 3 O ,  l ' a u t r e  par  
J 

x7 a O) , m ( + )  t r a d u i t  une d iscont inui té  qui  n ' a  l i e u  qu'en surface x ,  = O .  C 'es t  
.? 

c e t t e  différence q u i  f a i t  que l ' o n  a toujours un signe (+) pour m(')t que 

l e  s u b s t r a t  semi-infini  s o i t  s i t u é  dans l e  demi espace supérieur ou in-  

f é r i e u r  [16 ]. 

Un exemple de s i t u a t i o n  physique où l e s  formules (1.30) e t  (1.31) 

peuvent ê t r e  appliquées, e s t  précisément l e  cas des surfaces recouvertes 

d'une couche mince, dans l a  mesure où il a é t é  montré que l a  pré- 

sence de ce t t e  dernière  pouvait ê t r e  remplacée par  l ' é c r i t u r e  de contrain- 

t e s  ef fec t ives  appliquées à l a  surface du s u b s t r a t  ('[7 ] e t  voi r  l'Appendice 



A . 2 2 . 2 ) .  L'élément m l + )  e s t  a l o r s  donné p a r  

m 0 (+) (+)  = h(Mfd ) 

Notons que, dans la  mesure où aucun des éléments m a t r i c i e l s  des M '  que 

nous avons obtenus (pour l e s  c r i s t aux  hexagonaux ou pour l e s  c r i s t a u x  

cubiques, c f .  l 'Appendice) ne con t i en t  de dé r iva t ion  par  rappor t  à 

x3, l e  membre de d r o i t e  de l ' équa t ion  (1.32) correspond en f a i t  à hM' 

Nous pouvons donc é t u d i e r  l ' i n f luence  d'une couche déposée 

d ' épa i s seu r  h f a i b l e  (v.g. t e l l e  que hk e l )  s u r  l ' i n t e n s i t é  de d i f f u s i o n  
// 

Br i l l ou in  due à l ' e f f e t  de r ipplonspar  l ' i n t e r n é d i a i r e  de l a  formule 

(1.23) .  Nous avons c h o i s i  corne exemple d ' i l l u s t r a t i o n  une couche de tungs- 

tène déposée s u r  de l 'aluminium ca r ,  comme nous l ' avons  dé j à  d i t ,  pour 

l laluminium, l ' e f f e t  de r ipp lon  e s t  responsable de pratiquement l a  t o t a l i -  

t é  de l ' i n t e n s i t é  de l a  d i f fus ion  Br i l lou in .  

La f i g u r e  équiva len te  à l a  f  i g  . ( 1.6) pour 1 ' aluminium e s t  l a  

f i g .  ( 1 . 8 ) ?  



On peut  v o i r  s u r  c e t t e  f i g .  (1..8) que l ' a n g l e  pour lequel  l a  pseudo onde 

de surface appa ra f t  au détr iment  de l ' onde  de Rayleigh e s t  d ' envi ron  35'. 

Le tungstène, quant  à l u i ,  e s t  quasiment i so t rope  e t  possède une onde de 
3 -1 

Rayleigh de v i t e s s e  C' quas i  constante e t  éga le  à 2,663 x 10 m . s  . Don- 
R 1 ' 

nons pour deux va leurs  d i f f é r e n t e s  de i3 l e s  courbes d ' i n t e n s i t é  - 
W 

en 

fonct ion 'de l a  v i t e s s e  C pour l a s u r f a c e  l i b r e  del'aluminium.Nousindiquerons 

ensu i t e  l ' i n f l u e n c e  d'une couche mince déposée s u r  l ' a l l u r e  de ces  cour- 

bes.  

Premièrement, pour 8 = 20° : nous avons un p i c  d ' i n t e n s i t é  in-  

f i n i e  pour C = CR(200) . C e t  Ct2 s e  mani fes ten t  par  une montée abrupte 
b 

de l ' i n t e n s i t é  q u i  r edéc ro f t  immédiatement après  ( l e s  f i g u r e s  1.9a e t  1.9b 

q u i  su ivent  o n t  une va leur  schématique q u i  permet essent ie l lement  de repgr-r 

l e s  pos i t i ons  des maximums e t  de comparer l e s  amplitudes de ces  maximums). 

Fig. 1.9a 

Deuxièmement, pour 8 = 40° : nous avons un maximum bien  pro- 

noncé pour C = CpoS (40') : 



Figure 1.9b 

& 

L' inf luence  d 'une couche déposée de tungstène sur l a  courbe 

(1.9a) ( d i r e c t i o n  des modes de propagations 8 = 20') n ' e s t  que de f a i r e  

s e  déplacer  vers  l a  gauche l a  p o s i t i o n  du p i c  qui  correspond à l 'onde de 

Rayleigh ( l e  déplacement a l i e u  ve r s  l a  gauche car  C '  e s t  i n f é r i e u r  à 
R 

C R ) .  Ce déplacement e s t  néanmoins t r è s  f a i b l e  dans l a  l i m i t e  de l 'appro- 
- 1 

ximation cho i s i e  (AC r Ahk x m . s  pour Ahk e IO-?). 11 devient  meme 
// // 

pratiquement n u l  lorsque 8 s 'approche de 35O qui  e s t  l a  va leur  angulaire  

à p a r t i r  de l aque l l e  l 'onde de Rayleigh de l'aluminium d i s p a r a î t  quasi- 

ment . 

par  con t r e ,  s u r  l a  courbe(l .gb) ,une mince couche déposée de 

tungstène va avo i r  pour e f f e t ,  o u t r e  de f a i r e  ba i s se r  légèrement C 
POS ' 

de f a i r e  diminuer s ign i f ica t ivement  l ' i n t e n s i t é  du maximum correspondant. 

Ainsi ,  même pour une v a r i a t i o n  de C t r o p  f a i b l e  pour ê t r e  dé tec tée  
POS 

de manière d i r e c t e  (par  l o c a l i s a t i o n  p r é c i s e  du maximum de l a  courbe) ,  
1 

c e l l e - c i  peut  néanmoins ê t r e  connue grâce à l a  mesure de ( -  - 
w Im&3)Max 

e t  grâce à un tab leau  de correspondance que l ' o n  peut  ob ten i r  numérique- 

ment. Ains i ,  pour 8 = 40°, nous avons l e  tab leau  s u i v a n t  



/ f- m (hk ),,l 
33 // Max 

Max 



INFLUENCE DES COUCHES SUPERF I C  1 ELLES 

SUR L' INTERACTION ELASTIQUE D E  DEFAUTS ET 

LES DEPLACEMENTS QUADRAT 1 QUES MOYENS DES ATOMES 

(APPLICATION AUX CR I STAUX HEXAGONAUX) 

II - 1 INTRODUCTION 

L'étude de l ' é n e r g i e  d ' i n t e r a c t i o n  d ' un  défaut  avec une 

sur face  ou de deux dé fau t s  en t r e  eux en présence d'une su r f ace  peu t  

ê t r e  i n t é r e s s a n t e  pour l ' é t u d e  des phénomènes de ségrégat ion ou de 

d i f fus ion .  L 'énerg ie  é l a s t i q u e  ne représente  qu'une p a r t i e  de ces  

énerg ies  d ' i n t e r a c t i o n  q u i  i nc luen t  également d ' a u t r e s  con t r ibu t ions ,  

é lec t ronique ,  d i p o l a i r e ,  e t c . . . ,  se lon  l a  na ture  des matériaux e t  

des  défauts .  C ' e s t  c e t t e  p a r t i e  é l a s t i q u e  que nous étudierons dans 

ce second chap i t r e  en about i ssan t  à des r é s u l t a t s  ana ly t iques  géné- 

raux en  ce q u i  concerne l a  surface (0001) des  c r i s t a u x  hexagonaux 

(dont  l e s  c r i s t a u x  i so t ropes ,  rappelons l e ,  peuvent tou jours  ê t r e  

considérés  comme des cas  p a r t i c u l i e r s . )  

P lus i eu r s  travaux récents  o n t  é t é  consacrés à l ' é t u d e  de 

l ' i n t e r a c t i o n  é l a s t i q u e  d 'un  dé fau t  ponctuel  avec une sur face  l i b r e  

Cl7-îdou soumise à une con t r a in t e  [ 201 ou encore avec une i n t e r f a c e  [ 211. 

Ont é t é  de méme é tudiées  l ' é n e r g i e  mutuelle d ' i n t e r a c t i o n  e n t r e  deux 



défauts  ponctuels au voisinage d'une surface[18-l9]ou d 'une in ter face  

pl-22Jet,  p lus  part icul ièrement encore, l ' énergie  é l a s t ique  d ' in te rac t ion  

e n t r e  deux adat~mes [13-271.Ainsi un défaut  ponctuel à l ' i n t é r i e u r  d'un 

mil ieu é la s t ique  i so t rope  e s t  a t t i r é  vers l a  surface ,  son énergie va r i an t  
- 3  selon une l o i  en x où x e s t  l a  distance du défaut  à l a  surface[l7-19). 3 3 - 3 En présence d'une i n t e r f a c e  [21], la  l o i  en x r e s t e  valable,  mais l e  3 

dé fau t  peut  ê t r e  a t t i r é  vers  l ' i n t e r f a c e  ou repoussé par  e l l e .  D'autre 

p a r t ,  l ' i n t e r a c t i o n  mutuelle de deux défauts  en présence d'une surface 

118-iglou d'une interface[21-22lpeut ê t r e  a t t r a c t i v e  ou répulsive selon 

l a  nature des  défauts e t  l eu r s  pos i t ions  géométriques. L'énergie é l a s t i -  

que d ' in te rac t ion  e n t r e  deux adatomes a é t é  é tudiée  pour un subs t ra t  

isotrope [18,23,24] e t  auss i  pour u n  subs t ra t  de symétrie hexagonale [25] ou 

cubique[25,26]. El le  s u i t  une l o i  en c3 
// 

où R// e s t  l a  d is tance  en t re  l e s  

adatomes. E l l e  e s t  i so t rope  pour un subs t ra t  i so t rope ,  ou pour un subs- 

t r a t  hexagonal avec une surface (0001) ( c e t t e  dernière surface é t a n t  iso-  

t rope  dans l a  l imite é l a s t i q u e ) ,  mais e l l e  e s t  anisotrope l o r s q u ' i l  s ' a g i t  

de l a  surface  d'un c r i s t a l  cubique. 

L'influence d'une couche adsorbée mince s u r  l ' éne rg ie  é las t ique  

de défauts s i t u é s  dans l e  s u b s t r a t  a  é t é  r écement  é tudiée  pour des 

milieux i so t ropes  [ 231. (L 'hypothèse d 'une couche de f a i b l e  épaisseur h per- 

met d 'é l iminer ,  dans un trai tement en perturbat ion,  l a  présence de l a  

couche au p r o f i t  de conditions aux l imi tes  e f fec t ives  à l a  surface du 

subs t ra t .  Nous avons a i n s i  e f fec tué  des développements au premier ordre 

en h au niveau des condit ions aux l imi tes  e f fec t ives  e t  puis  du ca lcul  

des énergies é las t iques  de dé fau t s ) .  

Nous nous proposons i c i  d 'é tudier  l ' éne rg ie  d ' in t e rac t ion  d'un 

défaut  avec l a  surface (0001) d'un c r i s t a l  hexagonal a i n s i  que l ' éne rg ie  

mutuelle d ' in t e rac t ion  e n t r e  deux défauts en présence d'une t e l l e  surface. 

Nous étudions également l ' i n f luence  d'une couche mince déposée sur  l e  
. 

s u b s t r a t  s u r  ces énergies. 

Nous consacrons également un paragraphe à l ' é t u d e  des déplace- 

ments ca r rés  moyens des atomes. 



Dans ce q u i  s u i t ,  t ou t e  grandeur physique P d 'un c r i s t a l  avec 

sur face  e t  couche adsorbée s e r a  é c r i t e  sous l a  forme 

O s a  où P , P e t  P correspondent aux d ive r se s  cont r ibu t ions  su ivantes  : 

l a  cont r ibu t ion  de volume, l a  cont r ibu t ion  dûe à l a  sur face  e t  l a  c o n t r i -  

but ion add i t i onne l l e  du premier ordre dûe à l ' e x i s t e n c e  d'une couche mince 

déposée en sur face .  Dans ce chapitre, t o u t e s  ces  cont r ibu t ions  on t  é t é  

ca lcu lées  en u t i l i s a n t  l a  méthode des fonc t ions  d e  Green e t  en u t i l i s a n t  

une expression développée au premier ordre en  hk pour l a  fonct ion de 
// 

Green é l a s t i q u e  indépendante du temps ( e t  donc p r i s e  en U = O) du subs- 

t r a t  recouvert  d 'une couche mince : d = do + dS + hk da. Le c a l c u l  des  
a  // 

éléments d e s t  e x p l i c i t é  dans l 'Appendice ( A l  e t  A2 e t ,  p lus  spéc ia le -  

ment A2.2.2). 

II - 2 INTERACTION ELASTIQUE D ' U N  DEFAUT AVEC UNE SURFACE ET SA 
COUCHE DEPOSEE 

La formule rendant  campte de  l ' é n e r g i e  é l a s t i que  . d ' i n t e r a c t i o n  
+ 

d'un dé fau t  s i t u é  en x,  a  é t é  é t a b l i e  en  1191. On représente  l e  champ 

des forces  c r é é e s p a r  un dé fau t  ponctuel par  Les composantes 

(modèle d i p o l a i r e  de Leibf r ied  [28]) . Pour s i m p l i f i e r  l e  modèle, on 

prend un dé fau t  q u i  e s t  i so t rope  para l lè lement  à l a  sur face ,  ce q u i  s e  

t r a d u i t  par  A = A que l ' o n  notera  A. On no te ra  également que A = C.  1 2 3 
On o b t i e n t  a l o r s  comme.énergie d ' i n t e r a c t i o n  é l a s t i q u e  du dé fau t  avec 

l a  sur face  du s u b s t r a t  : 



où l ' o n  a  adopté comme nota t ion  

a e t  a é t a n t  d é f i n i s  par  l e s  équat ions (1.9) p r i s e s  dans l e  cas  s t a -  
1  2 

t i que ,  i . e .  avec w = 0. 

C 'au t re  p a r t ,  on a  

k l e  vec teur  de Debye, é t a n t  l a  va leur  de coupure cho i s i e  pour l e  
D ' 

c a l c u l  des  énerg ies  d ' i n t e r a c t i o n  ( c f .  [191 p. 429) pour é v i t e r  que l e s  

expressions obtenues ne d ivergent  pour x +- O. La va leur  de k peut  
,-, 03 D 
L 

s ' o b t e n i r  en  é c r i v a n t  que ~k,, représente  l ' a i r e  de l a  zone de Br i l l ou in  
Y 

bidimensionnelle du p lan  (0001) du c r i s t a l  ; a l o r s  k  = (87r/a&) 1/2 où 
D 

a e s t  l e  paramètre c r i s t a l l i n  dans l e  p lan  (0001). 

Pour l a  l i m i t e  x -t OD , l e s  expressions son t  en f a i t  indépen- 
O 3  

dantes  de k comme on va l e  cons t a t e r .  
D 

Pour ob ten i r  ua(x  ) ,  l a  con t r ibu t ion  d ' i n t e r a c t i o n  avec l a  
O 3 

s 
couche adsorbée, il s u f f i t  de remplacer dans l ' express ion  de U (x ) 

? 3 
l e s  fonc t ions  1 ( Z )  par  des fonct ions 1 ( Z )  e t  de m u l t i p l i e r  l'ensem- 

2 h  
3 

b l e  obtenu p a r  - - r . 
X 

O 3 



Le c a l c u l  précédent ,  e f f e c t u é  en l i m i t e  é l a s t i q u e ,  n ' e s t  en 

f a i t  va l ab l e  que  pour x au-delà de quelques p lans  atomiques de l a  
03 

sur face .  S i  l ' o n  considère  a l o r s  que l e s  Z (a = 1,2,12) s o n t  grands 
Da 

devant l ' u n i t é ,  on peut  remplacer dans l ' exp re s s ion  (2.4) les 1 (Z  ) 

p a r ' l e u r  l i m i t e  pour Z -t s o i t  2. Alors ,  on o b t i e n t  : 
Da 

Da 

La d i f f é r ence  de  na ture  de l ' a d s o r b a t  p a r  r appor t  au s u b s t r a t  i n t e r v i e n t  

au t r a v e r s  du f a c t e u r  r qu i  a é t é  d é f i n i  en (2.4) .  Signalons que l a  for -  

mule (2.11) ne s ' app l ique  réel lement  que pour des x t e l s  que 
03 

Pour de t e l l e s  va leurs  de x l a  cont r ibu t ion  de ua e s t  une 
03 ' 

cor rec t ion  pa r  r appor t  à c e l l e  de us. 

A t i t re  d ' i l l u s t r a t i o n ,  nous avons é t u d i é  ( f i g .  2.1) ces  éner- 

g i e s  é l a s t i q u e s  pour un dé fau t  i s o t r o p e  avec A = C = 0,25 eV ( c e t t e  

valeur  e s t  simplement un ordre  de grandeur ra isonnable  [ 19 ,23 ] ) ,  en 



u t i l i s a n t  un s u b s t r a t  de Ti .  La courbe (1)  représente  l a  v a r i a t i o n  de 

l ' é n e r g i e  d ' i n t e r a c t i o n  du dé fau t  avec l a  sur face  propre en fonc t ion  

de s a  d i s t ance  x à l a  surface.  Ce t t e  courbe e s t  d é c r i t e  à p a r t i r  de 
03 

l ' exp res s ion  (2.3) q u i ,  rappelons-le,  t i e n t  compte du vec teur  d'onde 

de coupure k La courbe (2)  représente  l a  forme asymptotique de c e t t e  
D ' - 3 même énerg ie  q u i  s e  comporte en x (éq. 2.9).  Enfin, nous étudions 

03 
l ' é n e r g i e  d ' i n t e r a c t i o n  en présence d'une couche s u p e r f i c i e l l e  en ad- 

d i t i onnan t  l e s  équat ions (2.9) e t  (2.11) e t  en po r t an t  en absc i s se  l a  

d i s t a n c e  x + h du dé fau t  à l a  su r f ace  l i b r e  du  système. Les courbes (3)  03 O 

e t  (4 )  donnent respectivement ces  énerg ies  pour une'couche de h = 3 A 

de CdS ou de Zn0 ; ces  deux systèmes correspondent respectivement à 

r < 1 e t  r >  1. En r a i son  du domaine de v a l i d i t é  l i m i t é  de  l a  l o i  asymp- 

to t ique  (2.11) nous avons uniquement représenté  l e s  courbes (3 )  e t  ( 4 )  

l o i n  de l a  couche adsorbée. Au voisinage de l ' i n t e r f a c e  subs t ra t -adsorba t ,  

il e s t  nécessa i re  de ca l cu le r  l ' é n e r g i e  é l a s t i q u e  du d é f a u t  en a l l a n t  au- 

d e l à  du développement au premier o rd re  en h que nous avons u t i l i s é .  Néan- 

moins, l a  formule (2.11) e t  l e s  courbes (3)  e t  ( 4 )  ind iquent  l e  sens  de 

l a  modif icat ion apportée par  l ' a d s o r b a t  s u r  c e t t e  énergie .  

Revenons au  cas  général  e t  considérons d'abord l e  problème des  

c r i s t a u x  semi- inf in is ,  sans adsorbat .  Nous avons montré pour un grand 

nombre de c r i s t a u x  hexagonaux dont  l e s  paramètres son t  donnés dans l a  

ré férence  (291 que l ' express ion  (2.9) de l ' é n e r g i e  d ' i n t e r a c t i o n  e s t  tou- 

jours  négat ive. .Ceci  s i g n i f i e  que l e  dé fau t  e s t  toujours  a t t i r é  vers  l a  

sur face  l i b r e  du c r i s t a l .  Remarquons que, pour l e s  mi l ieux  i so t ropes ,  

c e t t e  p r o p r i é t é  a d é j à  é t é  démontrée de façon tout -à - fa i t  généra le  ( v o i r  

par  exemple [ 191 . 

Lq formule (2.9) peut  en  f a i t  ê t r e  dédui te  de l a  formule (2.11) : 

s i  on considère l e  cas où l e  matér iau de l a  couche adsorbée e s t  ident ique 

au matér iau du s u b s t r a t ,  on a r = 1 e t  c e l a  r ev i en t  à f a i r e  un dévelop- 
S pement l i rni té  au premier ordre  s u r  U (xo3+ h)  puisque l e  système s u b s t r a t  

avec couche adsorbée redevient  ident ique  au problème du s u b s t r a t  avec 

un déplacement de  l a  sur face  de x = O en x 3 = -h. 

S De même que l ' é n e r g i e  U ( x  + m) e s t  toujours  négative., l e  
03 a 

terme U (xo3 + m) e s t ,  d ' après  (2.11) tou jours  p o s i t i f .  Mais, en f a i t ,  



Ftg. 2.1 Enerpe tlastique d'interaction entre un defaut isotrope A = C = O  25 eV et la surfacc d'un - 
cnstai de TI. avec ou sans adsorbat. La courbe ( 1  ) represente cette enerpre p u r  une surfacc propre. 
en fonction de la distance x,, entre le defîui et la surface Un vecteur d'onde de coupure k D  
( i, = 1391 A -  ' pour Ti) est utilise pour la zone de Bnllouin du plan (0001 ) Pour h DxoJ -cc. on 
ohtient la courbe (2)  rcpreuntant la forme asvmptotique de I'encrpre qui re comporte en xi3' (eq. 
(L.9,). Les courbes (3) et (4) representent respectivement les ine@es elastiques lorsqu'unc couche 
h = 3 A de CdS w d e  Z n 0  a t  prcxnte A la surface: dans ce cas l'abscisse de la figure r c p r e w n ~ ~  Ln 
disronce x,, + h du defaut a la surfice kbrc du systéme. Les constantes elasuques C,,. C,,. C12. 
Ci, et C, utrli- sont rcrpccuvunent pour Ti: 16.24, 18.07. 9.20. 6.90 et 4.67X 10'%/m2; pour 
CdS: 8.565. 9.36. 532, 4.62 oc 1.49X 101° ?4/m3; a pour 2110: 20.97. 21.09. 1211. 10.51 u 
435 X 10" N/&. 



une couche adsorbée d ' épa i s seu r  h contr ibue,  ou t re  l a  modif icat ion de 

matériau q u ' e l l e  a p p o r t e , , à  augmenter de h l a  d i s t ance  r é e l l e  du défaut  

à l a  sur face  l i b r e .  I l  convient donc de d i s t i ngue r  dans (2.11) deux 

e f f e t s ,  l e  premier rendant  simplement compte de ce changement de d is tance  

e t  que l ' o n  pourra exprimer par  l ' exp res s ion  (2.11) avec I' = 1. 

Le deuxième e f f e t ,  physiquement p lus  i n t é r e s s a n t ,  e s t  dq à l a  d i f fé rence  

de na ture  e n t r e  l ' a d s o r b a t  e t  l e  subs t r a t .  Il  vaut  : 

S Son :s igne dépend donc de r - 1. Etan t  donné que -U (xo3 -+ m) e s t  toujours  

p o s i t i f ,  il y a e f f e t  de répuls ion  s i  r e s t  supér ieur  à 1 e t  il y a e f f e t  

d ' a t t r a c t i o n  dans l e  cas  con t r a i r e .  Dans l e  premier cas  où l ' o n  a 

on d i r a ,  conformément à un vocabulaire  dé j à  consacré 11 71, que 1 'adsorbat  

e s t  p lus  "dur" que l e  s u b s t r a t .  Dans l e  deuxième cas ,  on d i r a  q u ' i l  e s t  

p lus  "doux1'. 

Signalons en f in  que l ' o n  peut ,  à p a r t i r  des  r é s u l t a t s  précédents,  

ob t en i r  l e s  formules équivalentes  va lab les  pour des  mil ieux i so t ropes .  On 

peut  a i n s i  par  exemple v é r i f i e r  que (2.9) redonne b ien  l ' é q .  '(2.25) de 

1191 e t  (2.11) l ' éq .  (3.8) de (71.  

II - 3 INTERACTION ELASTIQUE ENTRE DEUX DEFAUTS EN PRESENCE 
D'UNE SURFACE ET DE SA COUCHE DEPOSEE 

S i  on prend deux dé fau t s  ponctuels d é f i n i s ,  l ' u n  par  A 
= A2 1 

e t  A3 = C l  e t  l ' a u t r e  par  A i  = A S  = A '  e t  A '  = C f ,  e t  s i t u é s  dans l e  
3 



+ ( 2 )  
s u b s t r a t  en ; j l )  e t  en x , l a  formule donnant l ' é n e r g i e  d ' i n t e r a c t i o n  

2 
é l a s t i q u e  en t re  c e s  deux d é f a u t s , é t a b l i e  en [191, permet d ' o b t e n i r  

Le terme de volume e s t  : 

2 '1 R3 
) Q  (-1 - a2(cl1-  a  - CC'  [a l  (CI1- a1C44 

rl  

2 
P é t a n t  l e  polynôme de Legendre du second ordre  : P2(Z) = 1/2 (32 - 1 ) .  

2 + 
Le terme en 6 (R)  indique simplement q u ' i l  e s t  impossible de superposer 

l e s  deux défauts  ponctuels .  Moyennant c e t t e  r e s t r i c t i o n  d é j à  évidente  d e  

par l e  choix du modèle é l a s t i q u e ,  on peut  omettre l ' é c r i t u r e  de ce terme 

en g ( 3 .  



L a  cont r ibut ion  due à l a  surface  x = O du s u b s t r a t  e s t  
3 

a  +(1)+(2)  La contr ibution due à l a  couche adsorbée U (x , -x  ) peut a l o r s  

ê t r e  obtenue à p a r t i r  de l 'expression (2.14) : il s u f f i t  (i) de remplacer 



u u 
l e s  fonct ions Q (-) par  des  fonct ions Q (-1 

2 v 3 v 

P é t a n t  l e  polyname de Legendre du t ro is ième ordre  
3 

(ii) de m u l t i p l i e r  l 'ensemble obtenu p a r  - 3h r . 

Signalons que, de même que ( 2.9) pouvai t  s e  déduire  de (2.11) , us 
12 

peut  a u s s i  ê t r e  dédui te  de ua à l ' a i d e  du raisonnement d é j à  s igna lé  
12 

a l o r s .  De même, pour avo i r  l a  cont r ibu t ion  physique i n t é r e s s a n t e  de 
a ~ 

U12, il f a u t  remplacer dans son expression l e  f ac t eu r  r par  r -  1. 

Comparons maintenant l e s  expressions que nous avons obtenues 

à c e l l e s  r e l a t i v e s  aux c r i s t a u x  i so t ropes  E19, 71 . 
( i l  

O 
Pour un c r i s t a l  hexagonal, l a  cont r ibu t ion  U n ' e s t  pas n u l l e ,  

12 
même lorsque l e s  deux déf a u t s  son t  ident iques  e t  i so t ropes  ( c  ' est-à-dire  

A = A '  = C = C '  dans l a  formule (2,14)), contrairement à ce qu i  s e  passe 

pour un s o l i d e  i so t rope  1191. 

(ii) Pour un s o l i d e  i so t rope ,  ~1~ [191 e t  ua [71 dépendent des  fac- 

. t e u r s  géométriques R ( l )  + x ( 2 )  e t  r = ( 
3 = X3 3 y/ + R3) 3 12-2 1 /2  ; R e s t  l a  d i s -  

tance se lon  l ' a x e  x e n t r e  un dé fau t  e t  l ' image de l ' a u t r e  par  r appor t  
3 

à l a  sur face  du s u b s t r a t ,  d é f i n i e  p a r  x = O ; p a r  a i l l e u r s ,  r e s t  l a  
3 

dis tance  e n t r e  l e  premier défaut  e t  l ' image du second. Dans l e  cas  d 'un  

c r i s t a l  de symétr ie  hexagonale, il f a u t  géné ra l i s e r  c e t t e  notion d'image 

ca r  on a a f f a i r e  à quat re  .termes géométriques d i f f é r e n t s  R (1)  (12) 
3 ' R3 

e t  

('l) ( v o i r  équat ions (2.18) - (2 .19) )  au l i e u  du s e u l  f a c t e u r  R 
R3 3 ' 

Nous a l l o n s  i l l u s t r e r  l ' é t u d e  précédente en considérant  l e  cas 

d'un c r i s t a l  semi-inf ini  de Ti  contenant  deux défauts  i so t ropes  i d e n t i -  

ques A = C = A '  = C ' .  Pour d i f f é r e n t e s  pos i t i ons  P P e t  P du premier 
1' 2 3 

défaut  par  r appor t  à l a  sur face  ( f i g .  2.2a),  nous représentons l e s  cour- 

bes 1, II, III, q u i  séparent  respectivement l e s  régions où l ' é n e r g i e  



Fig. 1.2a 

mutuelle d ' i n t e r a c t i o n  e s t  pos i t i ve  de c e l l e s  où e l l e  e s t  négat ive.  Rap- 

pelons que c e t t e  énerg ie  e s t  donnée pa r  l a  somme de deux cont r ibu t ions  

(éqs.  (2.14) e t  (2 .17 ) ) .  S i  l e  premier dé fau t  e s t  placé en P2 pa r  exemple, 

l ' é n e r g i e  mutuel le  e s t  p o s i t i v e  lorsque l e  second dé fau t  e s t  dans l a  

région e x t é r i e u e  aux deux courbes II ; e l l e  e s t  négat ive lorsque l e  se- 

cond dé fau t  e s t  e n t r e  ces deux courbes,  excepté pour l a  région i n t é r i e u r e  

à l a  courbe II ' .  Remarquons cependant que l e  c a l c u l  é l a s t i q u e  n ' e s t  va- 

l ab l e  que lorsque  l e s  deux défauts  s o n t  à quelques d i s t ances  interatomi-  

ques ; il f a u t  donc exc lure  de ce raisonnement une région de dimension 

atomique autour  du premier défaut .  

Pour comprendre l e  comportement précédent,  nous pouvons considé- 

r e r  séparément l e s  deux cont r ibu t ions  à l ' é n e r g i e  d ' i n t e r a c t i o n .  La pre- 

mière (éq. (2.14)) correspond à deux dé fau t s  en volume ' ( lo in  de l a  sur face)  . 
E l l e  ne dépend que de l a  pos i t i on  r e l a t i v e  des deux défauts .  La f igu re  

(2.2b) représente  pour une pos i t i on  donnée P du premier dé fau t  deux d r o i t e s  

qu i  séparent  l e s  régions correspondant aux énergies  p o s i t i v e  e t  négat ive.  

La  seconde con t r ibu t ion  à l ' é n e r g i e  (éq.  (2 .17) )  e s t  due à l a  présence de 

l a  sur face .  La f igu re  ( 2 . 2 ~ )  donne, pour d i f f é r e n t e s  pos i t i ons  P 
1' P 2 '  P3 

du premier dé fau t ,  l e s  courbes 1, II, III q u i  séparent  l e s  régions corres-  

pondant aux deux s ignes  d 'énerg ie .  Dans chaque cas ,  l ' é n e r g i e  e s t  p o s i t i v e  



Fig. 2.2b 

lorsque l e  second dé fau t  e s t ,  dans l a  région ex tér ieure  aux deux courbes 

e t  néga t ive  quand il e s t  en t r e  ces  courbes. Remarquons que, s i  on considère 

un mi l i eu  i so t rope  qu i  e s t  un cas p a r t i c u l i e r  d 'un c r i s t a l  de symétrie 

hexagonale, l e s  courbes de l a  f i g u r e  ( 2 . 2 ~ )  deviennent [ 191 des d r o i t e s  

d 'équat ion  x ( l )  + x ( 2 )  fi 
3 3 = 2 Y/. En tenant  compte à l a  f o i s  des  deux termes 

que nous venons de d é c r i r e ,  on a r r i v e  à l a  s i t u a t i o n  présentée  ( f i g .  2.2a). 

Fig. 2 . 2 ~  

Figures, 2.2. - Etude du s igne  de 1 'énergie  mutuelle d  ' i n t e r ac t ion  e n t r e  deux 
défauts  i s o t r o p e s  ( A  = C = A ' = C f )  . L 'un i té  des  coordonnées ( x  x ) e s t  a r b i -  //' 3 t r a i r e  c a r  s eu l  l e u r  rappor t  e s t  important.  Voir l e  t e x t e  pour  l e  commentaire 
de c e s  f i g u r e s  2.2 .  



Enfin, un cas p a r t i c u l i e r  i n t é r e s s a n t  e s t  c e l u i  où l e s  deux 

défauts  son t  à l a  sur face  d'un c r i s t a l  hexagonal semi-inf ini .  L 'énergie  

d ' i n t e r a c t i o n  mutuelle e n t r e  c e s  deux dé fau t s  s e ra .  l a  somme de u:, e t  
(1 )  

1 L 
S 

de U12 que nous avons à considérer  pour x ( 2 )  = 0. 
3 = X3 

Nous obtenons a l o r s  : 
2 

c ,  3 

C AA'+ * CC'-C (AC'  + A ' C ) .  K 
+ ( i l  + ( 2 )  

3  3 C3 3 13 
U(x / /  - x// ) = - 2 

2'$ "33'44 ('1 1'33- '13) 

où K e s t  d é f i n i  en (2.10a).  

Le cas p a r t i c u l i e r  de c e t t e  expression,  où l e  champ de force  

p rodu i t  par  l e s  deux défauts  e s t  p a r a l l è l e  à l a  su r f ace  (c ' es t -à -d i re  

C = C ' = 0 ,  mais A e t  A '  # O )  ( v o i r  éq. (2.2) ) , correspond au r é s u l t a t  

obtenu p a r  Lau 1251 pour l ' i n t e r a c t i o n  mutuelle de deux adatomes. D'autre 

p a r t ,  s i  nous considérons l e  cas  où l e s  deux dé fau t s  s o n t  ident iques 

( A  = A '  e t  C = C ' ) , a l o r s  1 'énerg ie  U e s t  p o s i t i v e  c a r  K e s t  p o s i t i f  e t  

l e  terme e n t r e  crochets  dans (2.23) e s t  une forme b i l i n é a i r e  d é f i n i e  posi- 

t i v e  en  fonct ion de A e t  de C ; nous avons donc a f f a i r e  à une i n t e r a c t i o n  
1 

r épu l s ive ,  avec une décroissance en - 
R 

3 
/Y 

II - 4 DEPLACEMENTS QUADRATIQUES MOYENS DES ATOMES 

A haute  température,  on peu t  montrer [30] que l e s  déplacements 
+ 

quadrat iques moyens d'un atome s i t u é  en x s o n t  donnés par  

avec 



On pourra i c i  encore d i s t i ngue r  l e s  cont r ibu t ions  du volume, de 

l a  su r f ace  e t  de l a  couche déposée en considérant  l e  terme correspondant 

dans l e s  éléments de l a  fonct ion de Green. 

Nous obtenons a l o r s  : 

A e s t  d é f i n i  en (2.36~). 

Pour u (x3): 
Z z 



Les con t r ibu t ions  dues à l a  sur face  ou à l a  couche déposée peu- 

vent  ê t r e  exprimées de façon e x p l i c i t e  en fonc t ion  des constantes  é l a s t i -  

ques s i  1 'on s e  p l ace  dans 1 'approximation asymptotique x + ' O .  Alors,  
3 

nous obtenons : 

avec 

Les f ac t eu r s  i' e t  K son t  d é f i n i s  respectivement en (2.4) e t  (2.10a),  e t  

l ' o n  a : 

De même : 

Remarquons que l e s  expressions des déplacements quadrat iques 

moyens. avaient  d é j à  é t é  obtenus [3 1 ] pour l e s  c r i s t a u x  semi-inf i n i s ,  

sans adsorbat. Leurs va leurs  ava ien t  a l o r s  é t é  ca l cu lées ' pour  l e s  atomes 



de volume e t  de sur face  de p lus i eu r s  c r i s t a u x  hexagonaux. I c i f 4 n o u s  

avons donné une expression e x p l i c i t e  de ceux-ci pour x  + w ,  mais nous 
3  

avons s u r t o u t  montré que l ' i n f l u e n c e  de l a  couche déposée s e  manifeste  

à t r ave r s  l e s  paramètres r e t  A . 

a  
Les con t r ibu t ions  réellement i n t é r e s s a n t e s  de U x x ( ~ 3  + m )  e t  

a  
u Z Z  (X3 

-+ m )  e t  que l 'on  peut  a t t r i b u e r  à l a  d i f fé rence  de na ture  e n t r e  

l a  couche déposée e t  l e  s u b s t r a t  s o n t  i c i  : 

e t  ua x ~ , 2 ( ~ 3  -+ m )  s ' o b t i e n t  en remplaçant dans (2.35)r pa r  r - 1 e t  A 

par  A - 1. 

A t i t r e  d ' i l l u s t r a t i o n ,  nous é tudions  ( f i g .  2.3) l ' e f f e t  d 'une 

sur face  propre ou avec adsorbat ,  s u r  l e s  déplacements quadrat iques moyens 

< u2 > des atomes d'un s u b s t r a t  de Ti .  Les courbes (1) indiquent  comment 

F i g u r e  2.3a 



Figure 2.3b 

Figures  2.3. - Contr ibut ion de s u r f a c e  en 1 'absence ou en présence  d 'une 
couche déposée, aux déplacements quadrat iques moyens < u2 > des  atomes d 'un 
c r i s t a l  de T i .  L e s  paramètres e t  l a  s i g n i f i c a t i o n  des  courbes s o n t  ceux 
donnés dans l a  légende de l a  f i g u r e  2.1 .  La température est f i x é e  à T = 300 K.  
( a )  : < u2 > p a r r a l l è l e s  au p lan  (0001)  ; (b) : perpendicula i res  au plan (0001) 

l e s  < u2 > son t  modifiés par  r appor t  à l e u r  valeur  en volume au voisinage 

d 'une su r f ace  propre. Ces courbes s e  déduisent  des expressions (2.29) e t  
- 1 

(2.32).  Les comportements asymptotiques de ces  l o i s ,  en x (éqs .  ,(2.34) 
O 3 

e t  (2.37) ) , s o n t  représentés  par  l e s  courbes' (2)  . En présence d 'une couche 

déposée , l a  modif icat ion des < u2 > par  rappor t  à l e u r  va leur  en volume 

e s t  représentée  p a r  l ' a d d i t i o n  des expressions (2.34) - (2.35) d'une p a r t ,  

(2.37) - (2.38) d ' a u t r e  p a r t .  Les courbes (3)  e t  ( 4 )  donnent r e spec t i -  
" 

vement l e s  r é s u l t a t s  pour une couche s u p e r f i c i e l l e  h = 3 A de CdS ou de 

Zn0 ; l ' a b s c i s s e  représente  , i c i  l a  d i s t ance  x + h de l 'a tome considéré 
O 3 

à l a  su r f ace  l i b r e  du système. La couche s u p e r f i c i e l l e  de Cds tend  à aug- 

menter l e s  < u2 > t and i s  que c e l l e  de Zn0 tend à l e s  diminuer. 



I I I  

III 

EXTENSION AU CAS 

DES SURFACES 1  NHOMOGENES 

Nous nous proposons de généra l i ser  l e s  r é s u l t a t s  obtenus dans 

l e s  chapi t res  précédents au cas où l e  subs t ra t  e s t  recouvert de N cou- 

ches de propr ié tés  d i f f é ren tes  ( f i g .  3.1) , mais dont l ' épa i s seur  t o t a l e  

h r e s t e  f a i b l e  (hk << 1) . Cette dépendance des paramètres du système 
// 

avec l a  distance à l a  surface peut  s e  rencontrer dans d i f fé ren tes  s i tua-  

t ions  : par  exemple, l o r s  d'un trai tement spéc ia l  t e 1  que l a  trempe chi- 

mique ou thermique ou encore par  écrouissage, e t  bien s û r  lorsqu'on dépose 

successivement p lus ieurs  couches de matériaux d i f f é r e n t s  s u r  l e  subs t ra t .  

Nous considérons dans ce chapi t re  l a  géométrie de l a  f igure  3.1 où l e s  

d i f f é r e n t e s  in te r faces  r e s t e n t  perpendiculaires à l ' a x e  x Chaque milieu 
3 ' 

i e s t  supposé ê t r e  un milieu é la s t ique  de symétrie hexagonale, c 'est-à-  

d i r e  ca rac té r i sée  par  des constantes é las t iques  C ( i l  ( i l  ( i l  ( i l  e t  
11 ' C33 ' C12 '. C13 

e t  l a  densi té  p ( i )  . Toutes l e s  in te r faces  sont  supposées S t re  selon 
C44 
l ' o r i e n t a t i o n  (0001). Les milieux isotropes pourront a l o r s  ê t r e  t r a i t é s  



Figure 3 . 1 .  



comme des cas p a r t i c u l i e r s  des  précédents.  

En é l iminan t  l e s  couches 1 à N au p r o f i t  de condit ions aux li- 

mites e f f ec t ives  à l a  sur face  du s u b s t r a t ,  é c r i t e s  au premier ordre e n  

hk p a r  exemple, nous retrouvons l e  même problème que c e l u i  d 'une s e u l e  
// 

couche adsorbée. Mais , maintenant,  l e s  paramètres décr ivant  ces condi- 

t i o n s  aux l imi t e s  cont iennent  des moyennes s u r  l e s  paramètres des N cou- 

ches. Nous verrons précisément que l les  s o n t  l e s  moyennes q u ' i l  f a u t  

considérer .  

En un premier  temps, nous décrivons l ' o b t e n t i o n  des condit ions 

e f f e c t i v e s  sur  l e s  con t r a in t e s  à l a  sur face  du s u b s t r a t  ; e l l e s  permettent  

de re t rouver  c e l l e s  pour une seu le  couche adsorbée. Nous discutons e n s u i t e  

l ' e f f e t  de l ' inhomogénéité de surface s u r  c e r t a i n e s  p rop r i é t é s  physiques 

é tud iées  précédemment pour une seu le  couche. 

Remarquons que l e s  v i t e s s e s  des  ondes de sur face  o n t  également é t é  

analysées numériquement pour ce r t a ines  l o i s  de v a r i a t i o n s  des paramètres 
. -. 

avec l a  d i s tance  à l a  su r f ace  [ 3 2 ]  e t  que des é tudes  numériques e t  expérimen- 

t a l e s  o n t  é t é  r é a l i s é e s  au s e i n  mêne de no t r e  l abo ra to i r e  ( [ 3 3 ,  341); 

Enfin, l e  problème~considéré i c i  peu t  ê t r e  généra l i sé  au cas  

où l ' e s p a c e  x < - h ( f i g .  1)  e s t  rempli pa r  un mi l ieu  ma té r i e l ,  autrement 
3 

d i t ,  l o r s q u ' i l  e x i s t e  une inhomogénéité à l ' i n t e r f a c e  e n t r e  deux milieux. 

Dans ce cas ,  il f a u t  ob ten i r  en  p lus  des  condi t ions  e f f e c t i v e s  s u r  l e s  

con t r a in t e s  à 1 ' i n t e r f a c e  , c e l l e s  r e l a t i v e s  a& déplacements. 

III - 2 OBTENTION DES CONDITIONS AUX LIMITES EFFECTIVES 

Nous présentons l ' o b t e n t i o n  des condit ions aux l i m i t e s  e f f e c t i -  

ves s u r  l e s  éléments de l a  fonct ion de Green. Bien que ce l l e s - c i  pu i s sen t  

également s ' o b t e n i r  s u r  l e s  déplacements, no t re  c a l c u l  a l ' avantage  de 

conduire à l a  fonc t ion  de Green du système. 

Rappelons que, grâce à l a  symétrie de t r a n s l a t i o n  para l lè lement  

à l a  sur face  (000'1), on peut  e f f ec tue r  une transformation de Fourier  de 
-+ 

l a  fonc t ion  de Green f a i s a n t  appa ra î t r e  l e  vec teur  d'onde k p a r a l l è l e  
// 



à tou tes  l e s  i n t e r f a c e s .  De p lus ,  en ra i son  de l ' i s o t r o p i e  de l a  sur-  

face (0001) d'un c r i s t a l  hexagonal, nous pouvons e f f ec tue r  une r o t a t i o n  
+ 

qu i  ramène l e  vec teur  d'onde k se lon  l a  d i r e c t i o n  2 de l ' e space  
// 1 

Les éléments de l a  fonct ion de Green s ' é c r i v e n t  a l o r s  ([35]) daB(k/,-ailx3,xi) 
-* A 

(où a, dés ignent  l e s  t r o i s  d i r e c t i o n s  de l ' e space  x2 ,  x avec 3 
d12 = d21 = d13 = d31 = O. Autrement d i t ,  il s e  produi t  un découplage de 

d22 des a u t r e s  éléments de l a  fonct ion de Green. Dans l a  s u i t e ,  nous s i m -  

p l i f i o n s  l e s  no ta t ions  en omettant l a  dépendance en k e t  w . 
// 

Calculons maintenant l e s  condi t ions  aux l imi t e s  e f f e c t i v e s ,  

d 'abord pour d22, e n s u i t e  pour d 11 e t  d31, a i n s i  que pour d 13 e t  d33. 

Pour c e l a ,  nous u t i l i s o n s  l e s  condit ions de con t inu i t é  s u r  l e s  éléments 

de l a  fonc t ion  de Green, aux d i f f é r e n t e s  i n t e r f a c e s  s i t u é e s  à x = -h 3 i 
(i = 0 , à N  avec h = OethN = h) : c e l l e s - c i  expriment l a  con t inu i t é  des  

O 

déplacements e t  des  con t r a in t e s  à une i n t e r f a c e  e t  l 'absence de contrain-  

t e s  à une su r f ace  l i b r e .  

Pour d ces  condit ions s ' é c r i v e n t  : 
22, 

aux i n t e r f a c e s  x = - 
3 

hi (i = 0,1 , .  . . .N-1) e t  

à l a  sur face  l i b r e  du système. 

Par  add i t i on  des équations (3.2) e t  de l ' équa t ion  (3.31, on 

o b t i e n t  : 



Au second membre de (3 .4 ) ,  chaque- terme f a i t  i n t e r v e n i r  l a  fonct ion de 

Green d 2 2 ( ~ 3 ,  x i )  pour x3 appartenant  au même mi l ieu  i ; on peut  donc 

f a i r e  un développement de Taylor au  premier ordre sous l a  forme : 

O r ,  à l ' i n t é r i e u r  du mi l ieu  i, l ' équa t ion  de mouvement r é g i s s a n t  d  22 
s ' é c r i t  : ( c f .  [331 ) 

L'équation (3.5) devien t  a l o r s  : 

Finalement, en rappelan t  que nous nous l imitons aux développements 

au premier ordre  en fonct ion des h on peut  remplacer dans l ' équa t ion  
i ' 

(3.7) l a  q u a n t i t é  [d 1 Par [d221x3 =-h ; pu i s ,  en 
22 X3 = 'h. +O 

1 i- 1-O u t i l i s a n t  l ' équa t ion  de con t inu i t é  (3.1) , c e t t e  d e r m è r e  q u a n t i t é  s e  

trouve ident ique  à [d 1 , qu i  peut  e l l e  mEme ê t r e  remplacée 22 X3 =-h +O i - 1  
par [d22Jx3 = -.hi- -0 

. En cont inuant  ce raisonnement, on a b o u t i t  à 

l a  q u a n t i t é  (d ) . L'équation (3.7) devien t  a l o r s  : 
22 X3 = +O 

où nous avons d é f i n i  l e s  moyennes su ivantes  s u r  l e s  N couches : 



~ ' é q u a t i o n ( 3 9 )  exprime l a  condit ion de con t r a in t e ,  en présence des N 

couches s u p e r f i c i e l l e s ,  au premier ordre  en h. La présence des couches 

s u p e r f i c i e l l e s  s e  manifeste  par  l e  second membre de (3.9) ; en l 'absence 

de ce terme, nous retrouvons l ' équa t ion  h a b i t u e l l e  pour l e  s u b s t r a t  semi- 

i n f i n i ,  c  ' est-à-dire  pour une sur face  l i b r e  de con t r a in t e .  Dans 1 ' équa- 

t i o n  (3.9) , l e s  p r o p r i é t é s  des  N couches in t e rv i ennen t  à t r a v e r s  l e s  

moyennes des C ( i l  et (i) 
6 6 

P . Dans l e  cas  p a r t i c u l i e r  N = 1 ,  nous retrou-  

vons l e  r é s u l t a t  pour une s e u l e  couche déposée (chap. II) ; l e  passage à N 

couches s e  f a i t  donc en remplaçant l e s  paramètres d 'une  s e u l e  couche par  

l e s  moyennes (3.10) . En cnnséquence, l e  ca l cu l  de l a  fonct ion de Green 

d22 du système considéré s e  f a i t  de façon s i m i l a i r e  à c e l l e  pour une s e u l e  

couche déposée (chap. II) . 

Dans l e  c a l c u l  précédent ,  nous avons considéré N couches super- 

f i c i e l l e s  de p rop r i é t é s  d i f f é r e n t e s .  Supposons maintenant une va r i a t i on  

cont inue (à l ' é c h e l l e  de l a  longueur d'onde) des  paramètres avec l a  d i s -  

tance à l a  sur face .  Les sommations in te rvenant  dans l e s  équat ions (3.10) 

peuvent a l o r s  ê t r e  exprimées sous forme d ' i n t é g r a l e s ,  en considérant  l a  

l i m i t e  mathématique : N +  l e s  épa isseurs  hi- hi,l+ 0. Pour un para- 

mètre X (par  exemple C ou p ) ,  nous obtenons : 
6 6 

Un c a l c u l  s i m i l a i r e  à c e l u i  pour d peut  ê t r e  e f f e c t u é  pour 
22 

l e s  élt5ments d e t  d  de l a  fonct ion de Green a i n s i  que pour l e s  é lé -  
11 3 1 

ments d 13 e t  d33. Les condi t ions  aux l imi t e s  s u r  l e s  con t r a in t e s  s ' é c r i v e n t  : 



où nous avons def i n i  l e s  nouvel les  moyennes : 

Pour h = O, l e s  équat ions  (3.12) e t  (3.13) expriment que l a  sur face  du 

s u b s t r a t  e s t  l i b r e  de con t r a in t e .  Les seconds membres de (3.12) e t  (3.13) 

fourn issent  l ' e f f e t  des N couches s u r  l e s  c o n t r a i n t e s ,  au premier ordre  

en h. Ils redonnent pour N = 1 l e s  r é s u l t a t s  obtenus (chap.11) pour une seule 

couche. Nous pouvons donc ca l cu le r  l e s  éléments de l a  fonct ion de Green 

de façon s i m i l a i r e  à c e l l e  pour une couche ( chap . l l ) .  Enfin,  l e s  sommations 

in te rvenant  dans ( 3.14) peuvent ê t r e  transformées en i n t é g r a l e s  lorsque 

l e s  paramètres v a r i e n t  de façon continue avec l a  d i s tance  à l a  surface.  

Nous pouvons encore s i m p l i f i e r  l e s  condi t ions  aux l i m i t e s  (3.12) 

e t  (3.13).  En e f f e t ,  au second membre de (3.12) on peut  considérer  un 

// 
d 1 dont  l a  p a r t i e  e n t r e  c rochets  terme -ihk [ T i  C k d + C - 

13 // 11 33dX3 31-x3=+0 
n ' e s t  a u t r e  que l e  premier membre de (3.13) ,  c ' es t -à -d i re  une quan t i t é  

nu l l e  à l ' o r d r e  zéro  en h. De même au second membre de (3.131, on peut  
d  i s o l e r  l e  terme ihk  [C - d l l  + i k  d u' on retrouve au premier 

// 44 dX3 // 32x3=30 
membre .de (3.12).  Finalement,  au premier ordre e n  h ,  on peut  é c r i r e  l e s  

condit ions aux l i m i t e s  su ivantes  : 



III - 3 DISCUSSIONS 

Nous avons modélisé l a  présence d'inhomogénéités à l a  su r f ace  

d 'un s u b s t r a t  pa r  c e l l e  de  N couches de p r o p r i é t é s  d i f f é r e n t e s .  Nous avons 

a l o r s  montré que, lorsque l ' épa i s seu r  de ces  couches e s t  f a i b l e ,  on peut  

l e s  é l iminer  au p r o f i t  de condit ions aux l i m i t e s  e f f e c t i v e s  à l a  su r f ace  

du subs t r a t .  Cel les -c i  s 'expriment  en terme des éléments de l a  fonct ion 

de Green par  l e s  équat ions (3.91, (3.15) e t  (3.16).  Nous pouvons cons- 

t a t e r  que l ' i n f l u e n c e  des couches s u p e r f i c i e l l e s  s e  manifeste ,  au premier - 
ordre en h ,  à t r a v e r s  l e s  paramètres moyens e t  C , pour d e t  p e t  66 2 2 '  

I 

pour d e t  d  a i n s i  que pour d e t  d  Les d i f f é r e n t e s  p rop r i é t é s  du 
11 3 1 13 33' 

système q u i  peuvent s e  déduire  de l a  fonct ion de Green dépendront donc 

également, au premier ordre en h ,  des p r o p r i é t é s  des  couches s u p e r f i c i e l -  
- 

l e s  à t r a v e r s  ces  mêmes paramètres C 
66' 

e t  7 . Dans l e  cas  p a r t i c u l i e r  

d 'une s e u l e  couche adsorbée, c a r a c t é r i s é e  pa r  l e s  paramètres C f  e t  p ' ,  
i j  

on aura  a f f a i r e  aux paramètres C '  , p '  e t  r '  = C r  - - 66 . Nous pouvons 
11 c g 3 =  

donc géné ra l i s e r  sans  c a l c u l  supplémentaire des r é ~ u l t a & ~ o b t e n u s  précédem- 

ment (chap.II)dans l e  cas  d'une seu le  couche adsorbée à c e l u i  de N couches. 

Ces r é s u l t a t s  concernent l ' e f f e t  des  Couches c u p e r f i c i e l l e s  s u r  l e s  v i -  

t e s s e s  des  ondes de sur face ,  s u r  l e s  éne rg i e s  é l a s t i q u e s ,  de défauts  

ponctuels s i t u é s  dans l e  s u b s t r a t ,  s u r  l e s  déplacements quadrat iques 

moyens des  atomes < u2 > . Nous ne donnons pas i c i  l e s  expressions dé- 

t a i l l é e s  de ces p r o p r i é t é s  physiques c a r  e l l e s  s o n t  relat ivement  lourdes.  

I l  e s t  cependant u t i l e  de remarquer que, dans tou te s  ces p rop r i é t é s ,  l ' e f f e t  

des couches s u p e r f i c i e l l e s  i n t e r v i e n t  à t r a v e r s  l e  produi t  des paramètres 
- - 
r , CG6 OU par  des  expressions compliquées ne dépendant que du s u b s t r a t .  

 ins si, à t i t r e  d'exemple, l a  fréquence de l 'onde de Rayleigh en présence 

d'une couche s u p e r f i c i e l l e . s ' é c r i t  ( c f .  l ' équa t ion  (1.12))  : 



c e s t  l a  v i t e s s e  de l 'onde de Rayleigh du s u b s t r a t  e t  y q u i  con t i en t  
R 

l ' e f f e t  de l a  couche s u p e r f i c i e l l e  a pour expression 

où P e t  P2 dépendent exclusivement des  p rop r i é t é s  du s u b s t r a t  e t  s o n t  
1 

donnés dans l e  chap i t r e  1 ,  éq. (1.13) sqq. En présence de p lus i eu r s  cou- 

ches s u p e r f i c i e l l e s ,  on peut  u t i l i s e r  l e s  équat ions (3.18) e t  (3.19) 

en changeant r ' e t  p ' en 7 e t  . 
- - 
' 6 6  ' 6 6  De même, lorsque - < - , l a  présence de couches super f i -  
P P 

c i e l l e s  donne l i e u  à une onde de type Love avec une fréquence w t e l l e  que 

e t  l e  paramètre y '  con t i en t  l e s  c a r a c t é r i s t i q u e s  des couches de sur face  

( c f .  l e s  éqs.  (1.21) e t  (1 .22))  

Enfin, l e s  géné ra l i s a t ions  peuvent également s ' e f f e c t u e r  s u r  l e s  énerg ies  

é l a s t i q u e s  de dé fa tus  e t  l e s  < u2 > ( v o i r  l e s  équat ions ( 2 . 1 1  (2.35) .  - 
(.2.37) q u i  vont dépendre maintenant de 7 e t  C 

66 ' 

Enfin, l e s  r é s u l t a t s  précédents  obtenus pour l e s  c r i s  taux hexa- 

gonaux peuvent a u s s i  s ' app l ique r  à des  milieux é l a s t i q u e s  i so t ropes ,  l e  

passage de l a  symétr ie  hexagonale au cas  i so t rope  i n t r o d u i s a n t  l e s  r e l a -  

- t i o n s  su ivantes  e n t r e  l e s  constantes  é l a s t i q u e s  : C l l  - C33 = C12 + 2C44, 

c = C12. 
13 



III - 4 NOTE SUR LES SANDWICHS ABC 

Nous pouvons g é n é r a l i s e r  l e s  r é s u l t a t s  précédents  au cas  où l e  

demi espace x < -h e s t  occupé par  un mi l ieu  ma té r i e l ,  de paramètres 
3 

Cl' e t  P " . En 1 ' absence d ' inhomogénéités , nous retrouvons l e  problème 
i '3 

d'une i n t e r f a c e  e n t r e  deux c r i s t a u x  ; en présence d 'une  s e u l e  couche 

in te rmédia i re ,  on a un sandwich ABC 1 7 ,  361 . Nous voudrions montrer 

comment l e s  r é s u l t a t s  pour un sandwich ABC,. avec une couche B mince 

[7 ,36  ] , peuvent ê t r e  t ransposés au cas où B e s t  remplacé pa r  N couches, 

dont  l ' é p a i s s e u r  t o t a l e  r e s t e  t o u t e f o i s  f a i b l e .  

En l 'absence d' inhomogénéités,  nous avons l e s  condit ions habi- 

t u e l l e s  de con t inu i t é  des déplacements e t  des con t r a in t e s  à une i n t e r f a c e  

.entre  deux c r i s t a u x  ( A  e t  C )  . En présence des couches inhomogènes, on 

peut  é l imine r  c e l l e s - c i  pour a b o u t i r  à des condit ions aux l i m i t e s  e f fec-  

t i v e s  à l ' i n t e r f a c e .  

Considérons l e  problème pour l ' é lément  d de l a  fonct ion de 22 
Green. Nous pouvons u t i l i s e r  l e s  équat ions (3.1) e t  (3.2) e t  remplacer 

l ' équa t ion  (3.3) p a r  : 

En combinant l e s  équat ions (3.2) e t  (3 .22) ,  on peut  abou t i r  exactement 

comme au paragraphe 2 à l a  condi t ions  e f f e c t i v e  su ivante ,  r e l a t i v e  aux 

con t r a in t e s  

(3.23) - - 
où C e t  p son t  d é f i n i s  en (3 .10) .  Considérons maintenant l a  condi t ion 

66 
e f f e c t i v e ,  r e l a t i v e  aux déplacements. En combinant l e s  équat ions (3 .1 ) ,  nous 

nous obtenons : 



s o i t  encore 

d 
O r  [- 

dx d221 
peu t  ê t r e  remplacé à l ' o r d r e  zéro en h pa r  

3 x  =-h. +O 
d 

3 1 

1- d22J ( c a r  x  r e s t e  dans l e  même mi l ieu  i) ; pu i s ,  en u t i -  
dx3 x =-h -O 

3  
3 i-1 l i s a n t  l e s  équations ( 3 . 2 ) ,  c e t t e  dern ière  quan t i t é  e s t  ident ique  à 

En cont inuant  de proche en proche, l ' équa t ion  (3.24) devient  ' 

où nous avons d é f i n i  l e  paramètre moyen : 

C ' e s t  unej4imoyenne s u r  l ' i n v e r s e  des C (i) 
44 

Lorsque N -+CO e t  l e s  épa i s seu r s  h - hi-l -t O, l a  sommation peut  ê t r e  
i 

transformée en i n t é g r a l e  e t  

Le ca l cu l  pour l e s  éléments d e t  d  de l a  fonct ion de 
1 a 3 a 

Green conduit  aux condit ions e f f e c t i v e s  su ivantes  : 

(i) En ce q u i  concerne l e s  équat ions r e l a t i v e s  aux con t r a in t e s  



qu i  s o n t  des  géné ra l i s a t ions  immédiates des  équat ions (3.12) e t  (3 .13) .  

(ii) En ce  qu i  concerne l e s  équat ions r e l a t i v e s  aux déplacements , 

où nous avons i n t r o d u i t  l e s  nouvel les  moyennes 

Enfin, dans l e s  condi t ions  aux l imi t e s  e f f e c t i v e s  (3.331, 

(3.26) , (3.28) - (3.31) , on peut  e f f e c t u e r  l a  t ransformation suivante .  



Dans chaque cas ,  l e  second terme du premier membre e s t  à c a l c u l e r  en 

x = -h-o. On peu t  ramener ce  ca l cu l  à x = -O par  un développement au 
3 3 

premier ordre en  h. L'équation (3.33) devient  a l o r s  : 

(3.34) - - 
qui  z é s u l t e  de (3.33) en remplaçant au second membre P e t  C respec t i -  

66 - - 
vement par  p - p " e t  C - CG6 . De meme, 1 'équat ion (3.26) devient  

6 6 

Une transformation s i m i l a i r e  peut  ê t r e  opérée s u r  l e s  équat ions (3.28)- 

(3 .31) .  



Une couche déposée à l a  surface d'un s u b s t r a t  semi i n f i n i  mo- 

d i f i e  l e s  propr ié tés  dynamiques e t  s t a t iques  de ce dernier .  En nous 

p laçant  dans l e  cadre, de l a  l imi te  é las t ique ,  nous avons é tudié  ce r t a i -  

nes de ces propr ié tés  s u r  deux types de cr i s taux r é e l s  : l e s  cr i s taux 

hexagonaux (avec l a  surface  (0001) ) . e t Jes  c r i s t aux  cubiques (avec l a  

surface (001)) .  

Nous avons t o u t  d'abord obtenu sous forme e x p l i c i t e  l e s  for- 

mules de dispersion des ondes de surface à grande longueur d'onde pour 

l e s  milieux hexagonaux recouverts d'une couche mince [ 3 7 ]  e t , d a n s l e s  mêmes 

conditions, pour l e s  d i rec t ions  [ 1001 e t  [ 1101 des milieux cubiques [ 38 ] .~anç  

l e  cas des épaisseurs quelconques, nous avons é tudié  numériquement plu- 

s i e u r s  configurations ca rac té r i s t iques  [37]. pour l e smi l i eux  cubiques, 

avons notamment étudié l e  cas des a l l i a g e s  Ga x A l  1-x A s  déposés sur un 

s u b s t r a t  de Ga A s .  Ces a l l i a g e s  son t  tres prometteurs pour l a  réa l i sa-  

t i o n  de c i r c u i t s  optoélectroniques intégrés.  Nous avons auss i  étudié 

l ' i n f luence  d'une couche s u p e r f i c i e l l e  mince sur l a  contribution due à 

1 'ef £e t  de ripplons en d i f fus ion Bri l louin.  Cette  contr ibution e s t  pré- 

dom0nante notamment dans l e  cas des métaux. Nous avons a i n s i  m i s  en 

évidence l a  s e n s i b i l i t é  à l a  présence d'une t e l l e  couche de l a  Pseudo 

Onde de Surface qui  ca rac té r i se  ce r t a ins  matériaux cubiques dans ce r t a ines  

d i rec t ions  de propagation. 

Remarquons que nous n'avons pas en t repr i s  1 'étude de 1 ' e f f e t  



élastooptique qui contribue également à l ' i n t e n s i t é  du spect re  de l a  

d i f fus ion Bri l louin dans l e  cas des matériaux transparents .  Une t e l l e  

étude e s t  encore à f a i r e .  

Pour ce qu i  concerne l e s  a l l i a g e s  Ga A l  A s ,  signalons q u ' i l  
x 1-x 

e s t  poss ib le  de mesurer par  d i f fus ion Br i l louin  l e s  v i t e s s e s  des Ondes 

de Surface carac tér is t iques  des configurations Ga A l  A s  déposés sur x 1-x 
Ga A s  (expérience en cours de r é a l i s a t i o n  au CNET de Bagneux par  ' le 

Docteur J. Sapr ie l ) .  Le r é s u l t a t  de ces mesures d e v r a i t ,  par  comparaison 

avec l e s  r é s u l t a t s  que nous pouvans obteni r  numériquement, permettre 

d 'évaluer  l e s  constantes é l a s t iques  des a l l i ages  Ga A l  As par  rapport x 1-x 
à c e l l e s  du Ga A s .  

Nous avons ensui te  é tudié  quelques propr ié tés  s t a t iques  des 

milieux hexagonaux avec notamment l ' i n f luence  d'une couche s u p e r f i c i e l l e  mince 

[ 39 ]  . Nous avons a i n s i  obtenu l e s  expressions rendant compte des pro- 

p r i é t é s  suivantes : énergie d ' in t e rac t ion  é las t ique  d'un défaut  avec une 

surface ,  énergie mutuelle d ' in t e rac t ion  ent re  deux défauts ,  déplacements 

quadratiques moyens d'atomes. Ces expressions sont  p lus  générales que l e s  

expressions r e l a t i v e s  au cas i d é a l  des c r i s t aux  i so t ropes ,  ces derniers  

pouvant en f a i t  Et re  considérés comme un cas p a r t i c u l i e r  de cr i s taux . 

hexagonaux. Pour 1 'énergie é l a s t ique  d ' interact ion mutuelle en t re  deux 

défauts  ponctuels dans un s u b s t r a t  hexagonal, nous avons vu que l e  terme 

de volume n ' e s t  pas nul  meme lorsque l e s  deux défauts  sont  identiques 

e t  i so t ropes  contrairement à ce q u i  se  passe dans un s u b s t r a t  isotrope. 

Pour ce qu i  e s t  de l a  contr ibution due à l a  présence d'une surface,  nous 

avons constaté l a  présence de quatre termes géométriques qu i ,  dans l a  

l imi te  du yubstrat  i so t rope ,  s e  réduisent  à un s e u l  terme représentant 

l a  d is tance  ent re  l ' u n  des défauts  e t  l 'image de l ' a u t r e  par  rapport à 

l a  surface.  Enfin, pour chacune des propriétés é tud iées ,  nous avons ca lculé  

l a  correct ion au premier ordre due à une couche adsorbée mince. L a  d i f -  

férence de nature e n t r e  l ' adsorba t  e t  l e  subs t ra t  e s t  in t rodu i t e  par l e s  

termes i' e t  A respectivement égaux à 



.Le s igne de l a  con t r ibu t ion  due à c e t t e  d i f f é r ence  dépend du signe de 
a r - 1 e t  a u s s i  de A - 1 dans c e r t a i n s  cas  (e.g. Uxx (x3 + m ) )  . 

Signalons que nous avons voulu dans ce deuxième chapi t re  nous 

l i m i t e r  aux r é s u l t a t s  que l ' o n  pouvai t  ob ten i r  sous forme analyt ique 

relat ivement  simple. A ins i  nous nous sormnes l i m i t é s  à des expressions 

développées au premier ordre  en h (où h e s t  l ' é p a i s s e u r  de l a  couche 

déposée) pour tou tes  l e s  p rop r i é t é s  physiques que nous avons calculées .  

En ou t r e ,  pour l e s  éne rg i e s  d ' i n t e r a c t i o n  dues à des dé fau t s ,  nous 

nous sommes l imi t é s  à c a l c u l e r  l e s  cont r ibu t ions  é l a s t i ques  de ces der-  

n i è re s  en prenant  un modèle simple de défaut  ponctuel.  Nous n'avons de  

même pas envisagé l e  ca s  des  défauts  s i t u é s  au s e i n  de l a  couche déposée 

n i  l e s  déplacements c a r r é s  moyens des atomes s i t u é s  dans c e t t e  même 

couche. Tous ces problèmes mér i t e r a i en t  d ' e t r e  considérés  u l té r ieurement  

éventuellement au moyen de méthodes numériques. 

Remarquons cependant que tou te s  l e s  formules que nous avons 

obtenues l ' o n t  é t é  à p a r t i r  de l a  s e u l e  connaissance de l a  fonct ion de 

Green s t a t i q u e  du s u b s t r a t  développée au premier ordre se lon  l ' é p a i s s e u r  

h de l a  couche s u p e r f i c i e l l e .  La même méthode peu t  parfai tement  ê t r e  

prolongée à des c a l c u l s  d 'o rdressupér ieurs  en h. De même, d ' a u t r e s  pro- 

p r i é t é s ,  comme l a  cha l eu r  spéc i f ique  à basse temperature [ 4 C ]  peuvent 

également ê t r e  obtenues à p a r t i r  des fonct ions de Green s t a t i q u e s .  On 

peut  a u s s i  envisager de c a l c u l e r  l e s  fonct ions de Green dynamiques des 

systèmes s u b s t r a t s  recouver t s  d 'une couche adsorbée. 

Nous avons f ina lement  r é u s s i  au chap i t r e  III à géné ra l i s e r  

t ou te s  l e s  formules précédentes  au cas  des  su r f aces  inhomogènes e t  au 

cas d'un dépôt  success i f  de p lus i eu r s  couches s u p e r f i c i e l l e s  pourvu que 

l ' é p a i s s e u r  t o t a l e  de  ce dépat  r e s t e  f a i b l e . [ 4 1 ] .  Les c a r a c t é r i s t i q u e s  

é l a s t i q u e s  d'une su r f ace  (constantes  de force ,  dens i t é )  peuvent e f f e c t i -  

vement devenir  inhomogènes s u r  une f a i b l e  épa i s seu r  à l a  s u i t e  d'un 

t ra i tement  s p é c i a l  t e l  qu'une trempe ou un écrouissage.  En géné ra l i s an t  

l e s  condit ions aux l i m i t e s  e f f e c t i v e s  obtenues dans l e  cas d'une s e u l e  

couche déposée, nous avons abouti  à des expressions formellement sem- 

b l ab le s  aux précédentes en f a i s a n t  i n t e r v e n i r  des  paramètres e f f e c t i f s  

q u i  dépendent de c e r t a i n e s  moyennes s u r  l e s  paramètres des  d i f f é r e n t e s  



couches déposées (ces moyennes deviennent des in tégra les  dans l e  cas 

des surfaces inhomogènes où l a  va r i a t ion  des paramètres avec l a  distance 

à l a  surface l i b r e  e s t  continue).  Le cas d'une seule couche d é p ~ s é e  repré- 

sente  a l o r s  un cas p a r t i c u l i e r  d 'appl ica t ion  de ces formules général isées.  

Dans l e  cadre de ce t r a v a i l ,  nous avons vu que l a  présence d'une 

ou de p lus ieurs  couches s u p e r f i c i e l l e s  se t r a d u i s a i t  par des conditions 

de cont ra in tes  e f fec t ives  appliquées à l a  surface x = O d'un subs t ra t  3 
semi i n f i n i .  Une au t re  a l t é r a t i o n  de surface  susceptible d ' ê t r e  t r a i t é e  

par l e  même procédé de dérivat ion de conditions aux l imi tes  e f fec t ives  

é c r i t e s  en x = O,  e s t  l e  cas d'une rugosi tg a l éa to i re  de surface  d'am- 3 
pl i tude  moyenne f a i b l e  1421. A nouveau, l e s  modes de surface d 'un t e l  

système peuvent ê t r e  recherchés [43,441 a i n s i  que l e s  modifications appor- 

tées  par  l a  rugosi té  aux multiples p ropr ié t é s  physiques sus mentionnées 

du subs t ra t .  On peut  en outre considérer que l e s  inhomogénéités de surface 

dont nous avons pa r l é  n ' ex i s t en t  pas sans une cer ta ine  rugosi té  aux i n t e r -  

faces n i  sans l ' appar i t ion  d'une cer ta ine  dens i té  de défauts au se in  des 

couches super f i c i e l l e s .  Un trai tement simultané de ces t r o i s  phénom&nes 

s e r a i t  donc à r é a l i s e r  pour obteni r  une modélisation plus r é a l i s t e  des 

inhomogénéi t é s  de surface.  

Dans un cadre plus général,  terminons en s ignalant  q u ' i l  e x i s t e  

d ' au t res  systèmes physiques possédant p lus ieurs  in ter faces  : outre  l e s  

sandwichs A B  C que nous avons nous-mêmes considérés à l a  f i n  de notre 

chapi t re  III dans l e  cas où l a  tranche B e s t  mince e t  inhomogène, il 

f a u t  auss i  mentionner l e s  super réseaux. Un super réseau e s t  cons t i tué  

d'une succession de couches d i f fé ren tes  déposées l e s  unes sur  l e s  aut res  

avec une ce r t a ine  pé r iod ic i t é  dans l a  d i r e c t i o n  perpendiculaire aux 

couches. Ces couches peuvent ê t r e  par  exemple du Ga A s ,  de l ' A l  A s  ou 

du GaxAll X ~ s .  Les super réseaux s u s c i t e n t  une grande cur ios i t é  t a n t  au - 
niveau expérimental que théorique e t  i ls son t  déjà t r è s  prometteurs au 

niveau technologique. Toujours en u t i l i s a n t  l e  formalisme des fonctions 

de Green dont nous pensons avoir  à nouveau montré l 'extrème i n t é r ê t  

dans c e t t e  étude, nous avons déjà pour not re  p a r t  commencé l ' i n v e s t i g a t i o n  

des phonons de volume e t  de surface pour l e s  super réseaux semi i n f i n i s  

compos~s de deux couches d i f fé ren tes  disposées alternativement e t  paral-  

lèl lement à l a  surface [45,461. 



APPEND 1 CE 

A .  1 . FORMALISME GENERAL 

A.1.1. Introduction.  Eléments physiques du problème : cas d 'un subs t ra t  

c r i s t a l l i n  semi-infini d é f i n i  par x 3 0.  
3 -  

S o i t  ? l a  dens i t é  du mil ieu e t  C 
aBuv 

ses  constantes é las t iques  ( l e s  

indices grecs peuvent v a r i e r  de 1 à 3 ) .  Nous donnons par  exemple à l a  page 

suivante l e s  matrices des constantes é las t iques  en notat ion condensée de 

VOIGT pour les  c r i s t aux  hexagonaux e t  pour l e s  c r i s t aux  cubiques. Par rappor t  
.. - - 

à un repère  (x x2 ,  x3), l e  subs t ra t  rempli t  l ' e space  x > 0. 
3 

En supposant que l e s  perturbat ions appliquées au subs t ra t  r e s t e n t  

t e l l e s  que ce dernier  puisse toujours ê t r e  considéré comme un milieu conti.sitz, 

on peut é c r i r e  l a  l o i  fondamentale de Newton pour un élément de volume : 

Dans c e t t e  éc r i tu re  l a  sommation s 'entend sur t o u t  indice  doublé e t  un 

indice précédé d'une v i rgule  s i g n i f i e  une dér iva t ion  par  rapport à l a  d i -  

rec t ion  correspondant à l ' i n d i c e .  

u e s t  l e  déplacement selon l ' a x e  2 d'un po in t  physique dont l a  a a 
posi t ion  à l ' é q u i l i b r e  e s t  donnée par  l e  vecteur X. Les T sont  l e s  éléments 

a B 
d'un tenseur d 'o rd re  deux appelé tenseur des cont ra in tes .  En première approxi- 

mation l i n é a i r e ,  applicable à toutes  l e s  déformations é las t iques  (sauf pour 

des matériaux t e l s  que l e  caoutchouc [47]), on peut  u t i l i s e r  pour l e s  T l a  
a B 

l o i  de Hooke, ce q u i  donne : 

( A .  2a) 

avec 

(A. 2b) 



Matrices des  coe f f i c i en t s  é l a s t iques ,  données en 

.notat ion condensée de VOIGT, pour l e s  c r i s t aux  

hexagonaux e t  pour l e s  cr i s taux cubiques. 

Rappelons l a  convention d e  l a  notat ion condensée de VOIGT : 

On a a l o r s  

- Pour des cr i s taux hexagonaux : 

Note : On retrouve l e  cas i s o t r o ~ e  s i  C - - 5 2  
13 - C12 '  C33 = C 1 l  44 2 

e t  C = ----- 

- Pour des cr i s taux cubiques : 

Note : On retrouve l e  cas isotrope s i  C = 
C1l  - C12 

4 4 2 



où 8 ( x  ) est la fonction habituelle de Heaviside, égale à 1 pour x > 0,nulle 
3 3 

sinon. L'équation (A,l)peut alors être écrite sous la forme matricielle 

suivante : 

avec 

(A. 3a) 

(A. 3b) 

où 6(x ) est la fonction de Dirac, résultant de la dérivation de la fonction 
3 

de Heaviside. LV et L' sont des matrices dont les éléments sont des opéra- 
s 

teurs. p intervient dans L~ mais pas dans L' : 
S 

a 
où a est l'opérateur de dérivation par rapport à la variable x .a =- 

~1 O,' a axa 

- -- 
(A.3) est encore équivalent à 

(A. 3c) 

(A. 3d) 

(A. 4a) 

(A. 4b) 



(A.4a) e s t  appelé équation mat r i c i e l l e  du mouvement dans l e  volume (d 'où  

l a  notat ion L" pour l a  matrice qui ca rac té r i se  l e  volume : v pour volume) . 
(A.4b) exprime l e s  conditions de cont ra in tes  à l a  surface l i b r e  x = O (d'où 

3 
l a  notat ion L' c  pour cont ra in tes  e t  s pour surface l i b r e )  . 

S I  

Les équations (A.4) montrent clairement que l e s  équations du mouvement 

sont  supposées va lables  uniformément jusqu'à l 'extrême voisinage de l a  sur- 

face où e l l e s  son t  remplacées par des conditions de cont ra in tes  aux Limites. 

Cette  méthode permet d 'ob ten i r  l e s  éléments u ; a = 1,2,3 a 

Certaines transformations sont  cependant r éa l i sées  avant de résoudre 

l ' équat ion  (A.3), q u i  t i r e n t  avantage de ce r t a ines  propr ié tés  remarquables 

du système considéré, i c i  un subs t ra t  c r i s t a l l i n  semi-infini ,  pour s impl i f i e r  

c e t t e  résolut ion.  Ainsi ou t re  l a  transformation de Fourier par  rapport  au 

temps, on peut également, eu égard à l ' i nva r i ance  du système considéré par  

toute t r a n s l a t i o n  p a r a l l è l e  à l a  surface x = 0,  opérer une transformation 
3 

3 
3 

de Fourier sur  x l a  composante p a r a l l è l e  à l a  surface du vecteur x. // 

-t 

= k x + k  x e s t  l a  composante p a r a l l è l e  à l a  surface d 'un vecteur 
Où k// + 1 1  2 2  
d'onde k e t  w correspond à une pulsa t ion .  La résolu t ion  de l ' équa t ion  (A.3) 

// 
sous s a  forme o r i g i n a l e  

devient a l o r s  équivalente à ba résolu t ion  de l ' équat ion  

avec l a  correspondance 
+- 3 

+ -f -+ -+ i (k// x// - u t )  
u ( x ; t )  = u(k/ /u /x3)  e  

(A. 69 

Sachant de p lus  que dans ce r t a ins  cas (e.g. l e  cas t r i v i a l  du subs t ra t  

isotrope mais auss i  l e  cas de l a  surface (0001) de cr i s taux hexagonaux) la' 
surface du s u b s t r a t  e s t  i so t rope  dans l e  cadre de l a  l imi te  é las t ique  où nous 

-+ 
nous sommes s i t u é s ,  on peut opérer une ro ta t ion  pour ramener l e  vecteur k 

// 
i n t r o d u i t  précédempent en coïncidence avec l ' axe  2 - 

1 '  



(A.. 9). 

(A. 10) 

- 
-t 

e s t  une matrice de r o t a t i o n . ~ a n s ( ~ . l O f , k  e s t  l e  module du vecteur k 
// /Y. 

Ainsi dans l e s  cas où l a  surface é tudiée  e s t  i so t rope ,  on 'obt ient  : 

(A. 11) 

-+ 
i . e .  l a  dépendance du lagrangien selon l a  d i rec t ion  de k d i s p a r a î t .  // 

v Tout comme L 2 peut  e t r e  d i v i s é  en !?, e t  2: su r  l e  même modèle 
s r  S v que (A.3b) . Nous donnons dans l e s  pages suivantes l e s  matrices !? e t  

pour des c r i s t a u x  hexagonaux avec comme surface l a  surface (0001) qu i  e s t  

isotrope e t  pour des c r i s t a u x  cubiques avec comme surface l a  surface (001) 

q u i  e s t  anisotrope.  
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A.1.2. Fonctions de Green 

Il existe en fait une fonction que nous noterons D , dont la connais- 
sance se révèle être, pour la déduction de nombreuses propriétés physiques 

-+ 
du substrat cristallin, plus intéressante que celle du vecteur u. Son obten- 

tion est à peu près similaire puisque sa définition est donnée par (comparer 

-+ + -b 3 3 
L (xi;t). D (x,x1;t-t') = 6 (x-x'). 6 (t-t') .1d3 
s 

(A. 12) 

Id est l'opérateur identité dans l'espace vectoriel de dimension 3. 
3 

D est par conséquent une matrice 3 x3, c'est même plus exactement un tenseur 

d'ordre deux. 

D est appelée la fonction de Green du système défini par la matrice L . 
s 
O 

D est aussi parfois notée G. Les éléments D seront indifféremment appe- 
aB 

lés de la fonction de Green D ou, par métonymie, fonctions de Green. 

Il est à nouveau possible de faire les transformations que nous avons 

déjà signalées : 

d22 
-h 3 

-+ -+ // du (x//-x/j)~(t-t')] .+ D (x,x' ; t-ta) = j ~ k  , (k// U ~ X  3 x') 3 (A. 13) 
(2T) 

3 3 -+ -1 -t 
d(k w / x  x') = S(k//). D (k x' ) s 

// 3 3 ,  // 3 3 (k//) 

Les équations que nous avons donc finalement à résoudre sont (comparées à 

,' (A.4a) et (A.&) : 

(A. 14) 

(A. 15a) 

(A. 15b) 

.. ,. 
D'après George Green, physicien mathématicien 'anglais (1793-1841) 



A . 2 .  CAS D'UN SUBSTRAT RECOUVERT D ' U N E  COUCHE DEPOSEE 

La configurat ion physique à l aque l l e  nous nous ré férons  désormais 

e s t  l a  suivante  ( f i g .  A .  1) : 

Fig A.1 Reprbenution scbtmitiquc du substrat ncouven &une couche odrabk Chque milia, 
est défi p u  ses constanta Clastiques et sa densitl 

Comme précédemment l e  s u b s t r a t  e s t  d é f i n i  spa t ia lement  pa r  x > O e t  physi- 
3 

quement pa r  des cons tan tes  é l a s t i q u e s  notées  C en no ta t ion  condensée de 
aB 

Voigt e t  une dens i t é  p.  Nous avons de p l u s  une couche déposée M '  q u i  occupe 

l a  région s p a t i a l e  d é f i n i e  par  -h 4 x3 S O e t  dont l e s  constantes  é l a s t i q u e s  

sont  notées  C '  e t  l a  d e n s i t é  p ' .  
a B 

A.2.1. Equations géné ra l e s  

I l  s ' a g i t  en f a i t  simplement d 'é tendre  l e s  équat ions du paragraphe 

précédent au cas de l a  configurat ion représentée  par  l a  f i g .  A.1. Nous 

obtenons a i n s i  (comparer aux équat ions (A.  15) ) : 

- l e s  équat ions de mouvements dans l e s  mil ieux M e t  M l  

- l e s  équat ions de c o n t i n u i t é s  des  con t r a in t e s  : 

(A.  16a) 

(A. 16b) 

(A.  16c) 

(A.  16d) 



plus l'équation de continuité des déplacements : 

Les équations (A.16) permettent théoriquement de définir sans ambiguïtés 

les fonctions d et d', d étant définie par d = d(x3 > O, x' 3 O) et d' par 
3 

d' =dl(-h < x < O, -h < X' 5 0). 
3 3 

Un cas intéressant,tant expérimentalement que théoriquement, des 

couches déposées est le cas des couches minces. C'est donc ce cas que nous 

allons désormais examiner plus en détail en montrant qu'une simplification 

notable des équations (A.16) peut alors être obtenue. 

A.2.2. Cas d'une couche mince 

Par couche mince nous entendons couche dont l'épaisseur h est telle 

que hk « 1. 
// 

A.2.2.1. Obtention des conditions effectives de contraintes en x = O . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  ---- 
On peut montrer à partir des équations (A.16) que la fonction d peut 

être obtenue à partir des équations : 

aV . d = acx -x; 
1d3 3 

x3, X; < O (A. 17a) 

où au premier ordre par exemple en hk a la forme 
s // 

(A.  l7b) 

(A. 18) 

hM' est obtenue en réalisant un développement limité au premier ordre sur 

(A.  16c) et (A .  16d) et en effeCtuant ensuite quelques manipulations algébriques 

à l'aides de (A. 16a) (A. 16b) et (A. 16e) pour aboutir à (A. 17) , (A. 18) . Cette dé- 
monstrationa été faite la première fois sur des milieux isotropes [7]. Nous 

donnons à la page suivante les corrections de premier ordre hM' obtenues 

pour la surface (0001) des cristaux hexagonaux et pour la surface (001) des 

cristaux cubiques. 

L'équation (A.17b) peut être interprétée comme étant l'expression de 



Eléments de correction de premier ordre 
C 

à ajouter aux matrices R modéliser 
S 

la présence d'une couche adsorbée mince 

- Pour les milieux hexagonaux 

2 
2 

p l u  - - -  'i3 ,2 
C i l  ci3 // 

- Pour les milieux cubiques 

2 "12 a '  2 
p ' w  - C' -- +-  sin 28 k 2 

1 1  c:, 2 // 

h M ' =  h 0 ' - -  sin 48 k 
2 

4 // 

- -  " sin 48 k 2 
4 // 

2 a  ' 
p ' w  - +- sin2 28 k2 5 4  2 // 

,O 

O 

p ' w  
2 



condit ions de cont ra in tes  e f fec t ives  en x = O ,  ce qu i  veut  d i r e  que grâce 3 
à ces conditions de con t ra in tes  e f fec t ives ,  on peut désormais pour l e  ca lcul  

de d f a i r e  abs t rac t ion  de l a  couche adsorbée. 

A.2.2.2. Obtention de l a  fonction de Green s t a t i q u e  (w=0)  a u j r e m i e r  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  - - - - -  - - -  
ordre gour l e  cas hexagonal - - -  - - - - - - - - - -  

Le cas s t a t ique  correspond à w = O s i  on considère l e s  transformées 

de Fourier .  Nous ame<trons donc désormais 1 ' é c r i t u r e  de w en convenant de l a  

nota t ion  suivante d (k O ( x x '  1 d (k [ x x i  ) . La fonction de Green indépendante // 3 3 // 3 3 
du temps a dé jà  é t é  ca lculée  par  un ca lcul  d i r e c t  dans l e  cas où l e  subs t ra t  

e t  l a  couche adsorbée sont  des matériaux isotropes [7].  Nous proposons i c i  

pour l e  cas hexagonal une méthode q u i ,  au l i e u  de résoudre directement l e s  

équations (A.17) à l ' a i d e  d 'une solu t ion  de forme tou t  à f a i t  générale, u t i -  

l i s e  l e  f a i t  que l a  fonction de Green pour un s u b s t r a t  hexagonal semi-infini 

a surface  l i b r e  a  dé jà  é t é  calculée e t  que nous ne recherchons en f a i t  i c i  

qu'une correc t ion  de premier ordre due à une couche adsorbée d 'épaisseur h .  

Ecrivons l a  fonction de Green d sous l a  forme : 

I 

d = d(S)  + hk da 
// 

avec 

(A. 19) 

O 
où d e s t  l a  fonction de Green de volume, l a  fonction de Green pour 

un s u b s t r a t  semi-infini e t  hk da l a  correct ion du premier ordre due à l a  
// 

couche déposée. 

Nous constatons a l o r s  que dans notre nouvelle fonction d ,  e s t  

en f a i t  dé jà  connue ( c f .  [33 ]  e t  prendre w = O ,  ou c f .  [40]) .Nous rappelons 
O d ' a i l l e u r s  ces éléments d e t  dS à l a  f i n  de ce paragraphe. I l  nous f a u t  
"13 a "B 

donc déterminer l e s  éléments d à p a r t i r  des équations (A.17). O r ,  compte- 
v B 

tenu des expressions R , R C  e t  M r e l a t i v e s  aux c r i s t aux  hexagonaux pour l a  
S 

surface  (0001) qui  e s t ,  rappelons-le, i so t rope ,  l e s  équations (A.17) donnent 

comme premier r é s u l t a t  que d = dal = d23 = d32 = O ,  ce q u i  permet de 
12 

découpler l e  calcul  de d d'une p a r t  e t  ce lu i  de d e t  d ou de d e t  
2 2 11 3 1 13 

d33 d ' a u t r e  pa r t .  Signalons que ce découplage ne dépend pas de l a  r e s t r i c t i o n  

au cas s t a t i q u e  f a i t e  i c i  e t  r é s u l t e  en r é a l i t é  de l ' i s o t r o p i e  de l a  surface 

(0001) considérée e t  d e .  1' exploi ta t ion  qui  en. a  é t é  f a i t e  par  l a  ro ta t ion  (A.9) . 



Un tel découplage survient également dans le cas des cristaux isotropes. En 

raison de ce découplage, nous n'écrirons explicitement que les équations 

relatives à l'obtention des éléments da et da (rappelons effectivement que 
11 

31 a 
nous n'avons ici à déterminer que les éléments d les éléments étant 

a aB ' a B 
déjà connus). L'obtention des éléments d et da se faisant par un traite- 

13 3 3 
ment exactement similaire, nous ferons l'économie de cette répétition. Quant 

à l'obtention de da nous verrons qu'elle est très rapide et très simple. 
22' 

Compte-tenu du fait que obéit à (A. 15b) , l'équation (A. l7b) donn? 
pour les éléments d 

11 et d31 : 

Remarquons que les coefficients C' caractéristiques de la couche déposée 
i j 

n'interviennent que dans le membre de droite de l'équation (A.20b). 

Maintenant , d  et d obéissant à l'équation (A. 17a) et da et da 
11 3 1 11 3 1 

représentant des contributions de perturbation de surface qui doivent donc 
a 

être négligeables lorsque x tend vers 1 'infini, on peut écrire d et da 
3 11 3 1 

sous la forme 

(A. 22a) 

oQ a et a sont les solutions de (cf. 1401 
1 2 

A, B, A' et B' sont des constantes par rapport à x 
3 ' 



L'équation (A.17a) impose en out re  que A '  s o i t  proportionnel à A e t  B '  à B ,  

ce qui  f a i t  que (A.21a) impose a l o r s  que B s o i t  proportionnel à A. En con- 

séquence, l e  terme de gauche de l ' équa t ion  (A.21b) e s t  simplement propor- 

t ionnel  à A p u i s q u ' i l  e s t  p r i s  en x = O .  En continuant à exprimer l e s  choses 
3 

t o u t  auss i  formellement, nous pouvons d i r e  qu ' é t an t  donnée l ' express ion de 

d;, e t  dS (eq. (A.38b) e t  (A.39b)) , l 'é lément[d(S) (k  lx  x ' ) ]  11 11 // 3 3 
qui  in- 

x =O t e rv ien t  dans l e  membre de gauche de l ' équa t ion  (A.21b) e s t  3 

une simple- combinaison l i n é a i r e  de e -k//a lx3 
e t  e  

-k/p 2x3 . Toute l ' équat ion  

(A.21b) peu t  donc se  r é é c r i r e  sous l a  forme 

(A. 24) 

De ce t t e  façon,  A e t  B sont  des constantes dont il e s t  c l a i r  q u ' e l l e s  ne 
1 1 

dépendent que des seu l s  C ca rac té r i s t iques  du subs t ra t .  Comme nous a l lons  
i j  

l e  voi r ,  il n ' e s t  pas u t i l e  &'en savoir  davantage sur  A, e t  B ,  pour obteni r  

Compte-tenu en e f f e t  de l a  forme de A obtenue en (A.24) e t  de l a  pro- 
a  

por t ionna l i t é  de B avec A , il appara î t  d 'après  (A.22a) que d l l  peut ê t r e  

r é é c r i t  sous l a  forme 

(A. 25) 

a  
A nouveau l e  r é s u l t a t  in t é ressan t  i c i  e s t  l a  forme obtenue pour d e t  

11 
l e  f a i t  que a ,  b, c  e t  d sont  des constantes qu i  ne dépendent que des C 

i j '  
Nous a l lons  maintenant nous a t tacher  à v o i r  comment ces coe f f i c i en t s  a ,  b ,  

c  e t  d peuvent ê t r e  déterminés. Le raisonnement que nous a l lons  développer 
a  se ra  également applicable à d puisque un r é s u l t a t  semblable à (A.25) peut 

a  3 1 
ê t r e  obtenupourd Nous a l lons  montrer que a ,  b ,  c  e t  d peuvent ê t r e  détermi- 

31 ' 
nés en d i s a n t  qu'un mi l ieu  semi-infini peut  en f a i t  toujours ê t r e  considéré 

comme é t a n t  l a  superposi t ion d'un s u b s t r a t  e t  d'une couche,déposée de même natu- 

r e  que l e  s u b s t r a t ,  c e q u i  r ev ien tàprendre  C '  = C  dans l ' équat ion  (A.24). 
i j  i j  



Considérons un milieu semi-infini M dont la surface se trouve en x = 0. 
3 

On a comme fonction de Green d 
11 

d l  ( 7  1 x 3  = d ( 7  1 x x )  = d 
O S 

(kl/ 1 x3-x; 1 )  + dl (yl 1 x3x;) (A. 26) 

Si on effectue maintenant un déplacement de l'origine de l'axe x de -h 
3 

tel que hk << 1, on obtient la nouvelle fonction de Green en remplaçant 
// 

simplement dans la précédente x par x + h  et x' par x l + h ,  ce qui donne, 
3 3 3 3 

au premier ordre en hk : 
// 

où nous avons introduit la nouvelle variable k 5 hk 
a // . 

Or on peut aussi dire que cette configuration est équivalente à 

celle d'un substrat recouvert d'une couche mince déposée dans le cas où 

la couche est de même nature que le substrat et ceci permet d'écrire la 

fonction de Green sous la forme de la somme 

(k / X  +h, X' +h) = di;) (k I X  x') +h"/#ia (k lx x')] 
dll // 3 3 // 3 3  11 // 3 3 Cij =cij 

(A. 27) 

01'[dll(k///x3xj)] - est donné par l'équation (A.25) en prenant C' i j - - 
Cij. 

CI, -C;; 

En comparant les deux expressions obtenues (A.27) et (A.28) on en 

déduit : 

Explicitons les deux membres de cette égalité : 

Le membre de gauche donne d'après (A.25) 

(A. 30) 



Le membre de droite quant 3 lui donne d'après (A-38b) et (A.39b) 

où m a eta sont définis en (A.41) - (A .46) . 3 '  A22' A12' 1 2 

Les deux membres de droite des équations (A.30) et (A.31) sont donc 

égaux en raison de (A.29) et pour obtenir a, b, c et d l  il suffit d'iden- 

tifier un à un les coefficients des termes en exponentielle puisque ceux-ci 

forment une famille libre. 

Il est d'autre part trivial de constater en comparant les expressions 

(A.25) et (A.30) que 

1 
da (k lx x') = R I'[da (k lx x')] 
11 // 3 3 

// 
il // 3 3 

Cij=Cij 

où l'on a introduit comme notation : 

Nous obtenons finalement : 

-k (a x +a x') 
// 2 3  1 3  + e + 2a2A22 e (A. 34) 

O 
Comme nous l'avons déjà dit,on peut obtenir de la même façon d en reprenant 

a 
3 1 

le raisonnement au niveau de 1 ' équation (A. 25) et da 
13 

et d33 en reprenant au 
a 

niveau des équations (A.21). Pour da2, l'obtention est plus rapide. L'équation 

analogue à (A. 21) est : 



On postule alors da de la forme 
2 2 

a -k ax 
d22 (k lx xl) = - " A e  // 3 // 3 3 k// 

où a est la racine positive de 

(A. 35) 

(A. 37) 

Il suffit alors de résoudre directement (A.35), d étant donné par 

(A. 38a) et (A. 39a) . On obtient ainsi la valeur de A qu'il suffit de rem- 
placer dans (A.36). Nous donnons le résultat à la page suivante, dans la 

liste des d , équation (A. 40a) et (~.49) . Notons que fi (A.49) est 1 'équi- a B 
valent dans (A. 40a) de I' dans (A. 32) . 



Liste des éléments d (k l x  X I )  aB // 3 3 

Nous rappelons d'abord les él&ents do et dS et nous donnons ensuite 
aB a8 

les résultats obtenus pour les da : 
a8 

(A. 39a) 

(A. 39%) 



(A. 40a) 

(A. 40b) 

(A. 40c) 



où sont utilisher les notations suivantes : 

o et a Ctant ler~olutions poritiver de t a 
* 

2 
et a est la racine carrée de a = C 1 l  0 ~ 1 2  

2C44, 

(A. 40e) 

(A* 43) 

(A. 45) 

(A. 46)  

(A. 47) 

(A. 48) 

(A. 49) 
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Ce travai  1 a pour objet  1 'étude dans l e  cadre de l a  1 im i te  
élastique de 1 ' inf luence d'une ou de plusieurs couches superf i- 
c i e l  l es  sur quelques propriétés dynamiques e t  statiques de surfaces 
réel  les. 

On a atnsi  considéré les surfaces (0001) des m i  l i eux  hexagonaux 
e t  l es  surfaces (001) des mi l ieux cubiques. 

Les propriétés physiques étudi  ées sont : 
1) l a  dispersion des modes de surface en fonct ion de 1 'épaisseur h 

de l a  couche super f j c ie l  le, 
2) l a  contr ibut ion de l ' e f f e t  de r ipplons au spectre de l a  d i f fus ion  

B r i l l o u i n  pour h fa ib le ,  

3) l 'énerg ie élastique d ' in te rac t ion  d'un défaut ponctuel du substrat 
avec l a  surface, 

4) 1 'énergie elastique d ' in teract ion mutuel l e  entre deux défauts ponc- 
tue ls  du substrat e t  , 

5) l es  déplacements carrés moyens des atomes du substrat. 

L'étude des propriétés 3, 4 e t  5 a é té  f a i t e  pour les  cr istaux 
hexagonaux recouverts d 'une couche mince . 

L'inf luence d'une couche a é té  t r a i t é e  par 1 ' éc r i  tu re  de conditions 
aux l im i tes  ef fect ives il l a  surface du substrat. Ce ppocédé a e t&  genéra- 
l i s 6  au cas de plusieurs couches super f ic ie l  l e s  d'épaisseur to ta le  mince. 

- .  
Le formalisme u t i l i s é  es t  ce lu i  des fonctions de Green. 

~ T S  CLES : - Onde acoustique jx surface - Dl f fus ian B r i  1 lou in - Défaut ponctuel 
- Energie &last ique 

- Surface. 1 nhomog4néi t é  


