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CHAPITRE 1 

in troduct ion 



La physique des surfaces, bien que récente, a connu un 
développement important ces dernières années. Qu'il s'agisse en 
particulier de l'étude des propriétés vibrationnelles ou électroniques la 
littérature fournit des résultats très intéressants. 

C'est dans ce cadre que plus récemment encore, une méthode très 
commode et générale a été mise au point par L. Dobrzynski : la théorie 
des réponses d'interface. Cette théorie s'applique surtout aux systèmes 
composites. 

Un système composite est par définition formé de plusieurs 
parties homogènes reliées par des interfaces. Ce terme englobe tous les 
cas possibles, en particulier, en physique de la matière condensée : 
défauts, surfaces et interfaces de forme quelconque [ l ,  21. 

L'une des propriétés les plus frappantes de tout système 
composite est l'absence, en son sein, de symétrie par translation. 
L'inexistence d'une symétrie par translation tient au fait que, 
contrairement au système infini, idéal, la périodicité du réseau cristallin 
n'existe pas suivant certaines directions. Par conséquent, l'approche 
classique des problèmes dynamiques à l'aide du concept d'espace 
réciproque échoue dans de tels systèmes. 

La théorie des réponses d'interface [4, 5, 61 appliquée aux 
systèmes composites est basée sur la démarche suivante : 

on divise le système infini en des sous systèmes que l'on 
définit. Ces sous-systèmes ont en général des propriétés physiques 
différentes. 

On définit les interfaces (et les surfaces) séparant les régions 
des sous-systèmes. 

On définit enfin la fonction de réponse BOi de chacun des sous 

systèmes (i = 1,2,3 ...) et la fonction gs dont les éléments Gs (n,n') sont 
égaux à Gai (n,nl) si les indices n et n' correspondent à des sites 
atomiques tous deux situés dans la région d'espace occupée par le iième 

sous système. 



Les éléments Gs(n,n') correspondant à deux sites atomiques non 
situés dans le même sous système sont identiquement nuls par défini- 
tion de la fonction réponse 8, que nous appellerons fonction réponse de 
référence. 

Cette démarche étant effectuée, on peut alors associer à un 
w 

système composite donné une fonction réponse g liée à la fonction de 

référence 8, par L'équation universelle de la théorie des réponses 
d'interface [ l ,  2, 4, 5, 61. 

Il est connu que les sciences utilisent tantôt un language 
mathématique discret, tantôt continu, tantôt mixte. Par ces trois termes 
nous entendons respectivement que les variables d'espace utilisées sont 
discrètes, continues ou mixtes (discrètes et continues). Elles sont par 
exemple discrètes dans une équation matricielle et continues dans une 
équation différentielle ou intégrale. 

Etant donné le cadre de notre étude (Phonons dans les systèmes 
composites) nous n'utiliserons que le language discret. Dans le chapitre 
2, nous présentons une généralité sur les systèmes composites discrets. 
Il contient les résultats fondamentaux dont l'application permet 
d'étudier n'importe quel système composite. 

Le chapitre 3 peut être subdivisé en deux parties. 

La première partie est un rappel de quelques résultats obtenus 
précédemment pour la surface paragraphe (3-l), la lame mince (3 -2 ) ,  
l'interface (3-3) et (3-5) et l'adsorption (3-4). Notons toutefois que cette 
partie contient en plus, des résultats originaux représentés par les 
vecteurs propres qui ne figurent pas dans les précédents travaux. 

La deuxième partie de ce chapitre consacrée au système 
sandwich paragraphes (3-6) et à l'adsorption de deux lames minces 
cristallines sur un substrat paragraphe (3-7) constitue donc une partie 
de l'originalité de notre travail. Une application physique des résultats 
obtenus est donnée. Il s'agit du calcul des fréquences de vibration des 
phonons à l'interieur d'une lame mince en sandwich entre deux autres 
cristaux semi-infinis d'une part et de deux lames minces déposées sur 
un substrat. Nous avons appelés ces nouveaux modes de vibration 



respectivement les phonons de sandwich et les phonons dans deux 
lames minces adsorbées. 

Enfin, une conclusion nous a permis non seulement de mettre en 
relief les résultats nouveaux auxquels nous avons abouti, mais 
également les perspectives qui s'ouvrent pour la poursuite des travaux. 



CHAPITRE 2 

Généralifés sur les systèmes 
composifes discrets 



2-1. GEOMETRIE D'UN MATEELAU COMPOSITE FORME PAR N MATE- 
UX DIFFFRFNTS 

Soit un système composite contenu dans l'espace D et formé de 
N sous-systèmes définis respectivement dans leurs espaces d'existence 
Di, i S i S N ,  

Ces sous-systèmes sont assemblés par des domaines d'interface 
M i  E Di. Chaque sous-système i est en général en interaction avec 
J autres sous-systèmes. Ainsi, l'espace de l'interface Mi est en général 
composé de J sous-interfaces Mij, 1 5 j 5 J. 

La géométrie d'un matériau composite peut par exemple être 
définie comme suit, 

(Fi. 2- 1) : Système composite formé par N sous-systèmes 

hmo*Di, Dz, D3 .... DN, 



2-2. FONCTION REPONSE D'UN ELEMENT DU MATERIAU COMPOSI7'E 

Rappelons que la première étape de la théorie des réponses 
d'interface consiste à trouver la fonction réponse d'un milieu infini 
correspondant à chaque partie du système composite. Par exemple, si 
l'on considère une chaine d'atomes composée de i sous-chaines 
différentes (voir fig. 2-2.a), il faudra déterminer les i fonctions réponses 
des chaines infinies correspondant à chaque sous-chaine. C'est ainsi que 

pour la sous-chaine 2, il faudra déterminer la fonction réponse gO2 de la 
chaine infinie composée des atomes de type 2 et que l'on peut 
représenter comme l'indique la fig. 2-2.b. 

(F*. 2-2.a) : C sous chaines atomiques diff6rmte.s. 

- - o - - o - - o - - o - - o - - o - - o - - o - - o - - o - -  

(Fig . 2-2.6) : Sous chaine atomiqm composée d'atomes du type 2 .  

De cette façon nous aurons i fonctions réponses E o i  dont le 
calcul passe par la détermination d'un opérateur (matriciel dans notre 
cas et différentiel dans le cas des systèmes continus [2]). Cet opérateur, 

noté R o i  que l'on obtient à partir des relations d'équilibre permet de 

calculer la fonction réponse Eoi par la relation, 



#Oi . Goi = Y ,  dans Doo . 

Par exemple, soit la chaine infinie d'atomes de masse mi dont les 
liaisons sont caractérisées par la constante de force Bi , 

(Fig. 2-3 ) : Chuine Cinéaita atomique infinie 

Si l'on appelle Un le déplacement longitudinal de l'atome n, alors le 
déplacement de chaque atome le long de cette chaine peut être 
caractérisé par un oscillateur harmonique. En ne considérant que les 
interactions entre les premiers voisins, l'équation régissant le 
déplacement de l'atome n peut s'écrire, 

où o est la fréquence de vibration des atomes le long de la chaine. 

Puisque nous considérons un oscillateur harmonique, le déplacement Un 
peut s'écrire, 

Un = Uo exp ( - i (ut  - k na) ) , 

D'où, 



L'équation (2-2.2) peut également s'écrire : 

avec 

Yi = - mi 0 2  + 2 Pi e 

En écrivant l'équation (2-2.3) pour chaque atome, on obtient les 
relations d'équilibre sous la forme matricielle suivante , 

Nous avons ainsi défini l'opérateur Roi par la relation 

Il reste à présent à déterminer la fonction réponse EOi. pour 
cela, écrivons (2-2.1) comme suit : 

XI, Hoi (n, n") , Goi(nn, n') = 
n 

(2-2.6) 

où est le symbole de Kronecker. Les interactions se limitant aux 

premiers voisins, n" ne prend que les valeurs n-1, n et n+l. L'équation 
(2-2.6) devient alors, 

Hoi(n, n-1). Goi(n-1, n') + Hoi(n,n). Goi(n,nt) + Hoi(n,n+l) Goi(n,+l,nt) = 6nn*, 

soit en remplaçant les termes de Hoi par leur valeur, 



La résolution de l'équation ci-dessus donne [2], 

I n-n'l + 1 
mi ti 

Goi(n,n') = - 
Pi t i 2  - 1 

avec : 

& - ( ~ 2 - 1 ) =  ; e i > 1  

ti = e i + ( E , i 2 - 1 ) 1 / 2  ; e i < - l  

E,i + i(1 - si')'/' ; -1 < E,i < 1  

. où l'on a posé, ci = - 
2Pi 

On peut se donner une idée précise sur le sens physique de la 
fonction réponse Goi(n,n1) en considérant que si l'on applique une force 
unité en n', Goi(n,nl) représente le déplacement résultant en n. 

Analysons maintenant la nature des ondes ti dans les domaines 
{ i>1,  c i < - 1 ,  et - i < c i < i  

G - est donc une onde décroissante dans le domaine ci > 1 

est une onde décroissante dans le domaine c i  < - 1 - 

& - est une onde ~rogressive - dans le domaine - 1 < c j  < 1 

En conclusion. il a~paraît  que ti - est une onde plane ~rogressive à 
l'interieur de la bande de volume et décroissante à l'extérieur. 



2-3 FONCTION REPONSF: D'UN SYSTEME COMPOSITE 

On coupe le système infini i en un ensemble de sous-systèmes 
grâce à un opérateur de clivage P oi qui découpe dans le système 
homogène infini, les sous-systèmes nécessaires pour la construction du 

C )  
système composite. On définit alors la fonction réponse g oi du système 
i par la relation, 

. =y , dans D, 

avec r o i  = R o i  + P0i . dans D, 

A l'aide des équations (2-2.1), (2-3.1) et (2-3.2) il est possible 
f) 

de trouver l'équation de Dyson [2, 4, 5, 61 qui permet le calcul de g oi. 
En effet : 

soit : 

* 
g oi F + r o i )  = F o i ,  dans Dao 

dans Dao 

L'équation (2-3.3) est l'équation de Dyson. 

L'opérateur % oi défini par l'équation (2-3.2) est formé de blocs 
indépendants, soit par exemple, 



f) 
Son inverse g oi est également formé de blocs indépendants, soit : 

t) 

g o i  = 8 
t) 

O 

, dans Doo . 

t) t) 

Les opérateurs A si. et G si peuvent être définis à partir des opérateurs 
t) 

Aoj et Foi par : 

Avec les notations précédentes, l'équation (2-3.3) peut être 
représenté comme suit, 

Cette représentation montre que pour le bloc matriciel i, on a la 
relation : 

u 
g si n + s,) = E s i ,  dans Di 



2 - 4. EOUATION UNIVERSELLE DE LA THEORIE DES REPONSES D'INTER- 

aE4cuuL 

Le système composite est obtenu en assemblant les N sous- 

systèmes indépendants par un opérateur de couplage V 1 qui, ajouté à 

l'opérateur donne l'opérateur f: du système composite 

I;'=%,+VI , dans D 

On définit la fonction réponse du système composite par la relation 

* 
g y=f;)g=r , dans D *  

fS 
Comme y s est formé de N blocs disconnectés, son inverse g s est 
aussi formé de N blocs disconnectés et on a : 

-T , dans D m  S S F S  - 

On obtient l'équation générale de la théorie des réponses d'interface à 
partir des relations (2-3.5), (2-4.1), (2-4.2) et (2-4.3). En effet, 

t) fS 
Multipliant cette équation par 1 + A à droite, il vient : 



Soit en définitive : 

w t) 

G = G s  
où l'on a posé : 

= rs + VIF,, dans D .  

C'est l'opérateur réponse d'interface 

La relation (2-4.4) est l'équation générale de la théorie de 
réponse d'interface. 

f) 
L'opérateur réponse d'interface A possède des éléments non 

nuls seulement entre des points de l'espace d'interface M formé par 
l'ensemble des espaces d'interface Mi et les points de l'espace D. 

f) 
Définissons une matrice rectangulaire avec la notation suivante A (MD) 
et des notations semblables pour tous les autres opérateurs. 

L'équation (2-4.4) s'écrit alors : 

C )  
g (DD) + ~ ( D M )  ~ ( C M D )  = ~ ( D D ) ,  dans D . 

En particulier, 

f) 

g (DM) + ~ ( D M )  A(m) = ~ ( D M ) ,  dans D, 

t) 
avec, A (MM) =CI)(MM) + ~ ( M M ) ,  dans D 



Les relations (2-4.6) et  (2-4.9) nous permettent d'obtenir une autre 
forme de l'équation universelle de la théorie des réponses d'interface, 
soit, 

f) 

~ @ D ) + ~ ( D M )  . y - ~ ( M M )  . r(MD) = ~ ( D D ) ,  dans D (2-4.10) 

Cette relation générale et très commode sera utilisée par la suite pour le 
calcul des fonctions réponses des différents systèmes composites. 

LES VECTEURS PROPRES D'UN SYSTEME COMPOSITE 

La théorie des réponses d'interface qui vient d'être développée 
dans les paragraphes antérieurs, pour les systèmes composites discrets 
[4] a été également appliquée aux modèles continus [2] et mixtes [7] 
(partie continue et partie discrète). Cette théorie donne une relation 
générale entre la fonction réponse (ou fonction de Green) associée à un 
opérateur donné et à un système composite donné, et la fonction 
réponse du système de référence. 

Dans ce paragraphe, nous montrerons que la même théorie peut 
être appliquée pour la détermination des vecteurs propres des systèmes 
composites, associés aux valeurs propres. Nous montrerons en 
particulier qu'il existe aussi une relation générale entre la déformation 
due à l'application sur le système composite d'une action, les vecteurs 
propres du système composite et les grandeurs correspondantes du 
système de référence. Nous nous limiterons aux modèles discrets. 

Considérons un opérateur matriciel [8, I l ]  

A 

fl =ET - , dans D, 

défini pour un système composite, dans un espace à d dimension D. 
t) 

Dans l'équation (2-5.1), 1 est la matrice unité. Soit 1 u > le vecteur 
représentant la déformation de ce système lorsqu'il est soumis à une 
action 1 F > telle que, 

f l ~ u >  = I F >  dans D, 



OU encore, 

< u t  fi: = < F I  , dans D *  (2-5.2 b) 

(Pour les calculs ultérieurs, nous utiliserons le vecteur ligne donné par 
(2-5.2 b)). 

Lorsque l'action sur le système est nulle, les valeurs propres E et 
les vecteurs propres correspondants 1 u > sont fournis par la diagona- 
lisation des équations (2-5.2). Par contre, la détermination de la 
déformation 1 u >, due à l'action d'une certaine force 1 F >, des valeurs 
propres, et des vecteurs propres, peut devenir un grand problème 
numérique, parce que fi: est en général, une matrice de grande 
dimension. Nous proposons alors une méthode simple et générale pour * 
résoudre ce problème en utilisant la fonction réponse g définie par la * 
relation (2-4.2). Nous avons déjà [4] que cette fonction réponse g peut 
être obtenue à partir de la fonction réponse de référence . Ainsi, la * 
connaissance de g permet, à l'aide des équations (2-5.2), de calculer la 
déformation par la relation : 

< u(D)l = < F(D)~ . ~ ( D D ) ,  dans D (2-5.3) 

Utilisant ensuite l'équation universelle de la théorie des réponses 
d'interface (voir relation 2-4.10), il vient, 

est la déformation du système de référence. Notons que l'action peut 
être localisée en particulier sur un sous-système et même en un seul 
point. 

En définitive, nous constatons que la connaissance de la 
déformation1 U(D) > du système de référence et de la matrice de 

diffusion ~ - I ( M M )  . ~ ( M D ) ,  rend possible l'obtention de la déformation 
du système composite. L'équation (2-5.4) est très importante non 
seulement pour le calcul des déformations du système composite mais 
aussi pour la détermination des vecteurs propres correspondant aux 



valeurs propres de l'opérateur . Comme dans l'équation (2-5.5), 
l'action engendrant les vecteurs propres peut être localisée dans un seul 
sous-système, il est très commode de tenir compte du vecteur < u(D)I 
et de la matrice de diffusion pour calculer le vecteur propre < U(D)~ du 
système composite non fini. 

Pour les systèmes composites finis, on tiendra compte du fait que 
toutes les valeurs propres 0 2  sont données par [6] 

det ~ ( M M )  = O, 

Ainsi pour éviter la divergence du facteur de normalisation du 
vecteur propre, on multiplie l'équation (2-5.4) par ce déterminant. Le 
vecteur propre du système composite fini s'obtient alors par la 
relation [8] : 

H-1 
< u(D) 1 - < U(M) 1 .  det ~ ( M M )  . A (MM) . ~ ( M D ) ,  dans D (2-5.7) 

Pour un système composite formé de sous-systèmes semi-infinis, 
l'équation (2-5.7) peut être utilisée pour le calcul des valeurs propres 
données par l'équation (2-5.6) notamment les états localisés de surface. 
Cependant, en utilisant l'équation (2-5.4) complète, on peut déterminer 
des valeurs propres des sous-systèmes semi-infinis qui ne sont pas 
données par l'équation (2-5.6). 



CHAPITRE 3 

Fonctions réponses et 
vecteurs propres de q u e lq u e s 

syst &mes composif es 



Ce chapitre sera consacré au calcul des fonctions réponses et des 
vecteurs propres de quelques types de matériaux composites. La 
méthode utilisée est la théorie générale des réponses d'interface 
développée dans le précédent chapitre. Nous utiliserons les modèles de 
chaîne linéaire et de Montroll-Potts [ 9 1. 

Dans le modèle de chaîne linéaire, la fonction réponse de 
référence est donnée par la relation (2-2.8). Dans ce cas, 

La relation de dispersion des phonons est donnée par l'équation, 

où % est le paramètre du réseau. 

Dans le modèle de Montroll-Potts, on considère un cristal infini 
dont la structure est un réseau cubique simple d'atomes de masse mi. 

Le déplacement des atomes du réseau dans leur site, 

+ + +  
où x 1, x 2, x 3, sont des vecteurs unitaires, est noté par Un. Les 
interactions entre les six premiers voisins de chaque atome sont 
représentées par pi. La relation de dispersion des phonons de volume 
est : 

2Pi 
a2(k) = - (3 - cos ki a0 - cos k2 a0 - cos k3 ao) 

ml 

où k est le vecteur d'onde. La fonction réponse de volume correspon- 
dante est conformément à l'équation (2-2.8), 

où ti est toujours donnée par les relations (2-2.9) dans lesquelles, [ I l ]  



Ainsi, tous les résultats obtenus en utilisant les modèles à une 
dimension (chaîne linéaire) peuvent être facilement transposés à trois 

dimensions en calculant le paramètre Si par la relation (3-3). tin3 
représente pour les phonons de volume, le vecteur propre correspon- 
dant à la valeur propre donnée par l'équation (3-1'). 

3-1. SURFACE D'UN CRISTAL, 

3- 1.1. Opérateur de c l i v a ~ e  

Pour obtenir une surface libre d'un cristal ou chaîne semi-infinie, 
on part d'une chaîne infinie telle que celle représentée sur la figure 
(2-3) et on procède à un clivage. Si par exemple le clivage a lieu entre 
les atomes O et 1, il en résultera deux chaînes semi-infinies. 

(Fig. 3- 1.) : Deux chacnes Linéaires semi-infinies présentant 

unesurfaceCibre(001)en n3 = O e-t n o  = 1 

Les équations du mouvement des atomes O et 1 sont respec- 
tivement, 



La matrice associée à ces deux chaînes semi-infinies s'écrit : 

Conformément à la relation (2-3.2), on peut alors définir 
4+ 

opérateur de clivage V oi de la façon suivante, 

3.1-2. O~érateur réponse de surface 

La matrice Foi est formée de deux blocs indépendants, 

, dans Dm , (3- 1.4) 



f) 
Etant donné que, T o i Y  oi = Y , g oi sera aussi formé de deux 

blocs indépendants 

, dans D, . (3-1.5) 

f) 
Cette forme des matrices % o i  et g o i ,  nous permet de 

représenter la relation de Dyson (2-3.3) comme suit, 

Ainsi, pour le bloc matriciel i, on aura conformément à l'équation 
(2-3.5), 

H f )  f) 
g 1 + A ) = , dans Di 

f) 
La matrice A si est appelée opérateur réponse de surface. Il est 

t) 
obtenu par troncage de la matrice A oi définie par la relation (2-3.4). 
En effet, 



Aoi(n3, n'3) = XII Voi(n3, n"3) . Goi (n"3, n'3) 
n 3  

H 
où l'indice n"3 prend les valeurs O et 1 car V oi n'est différent de zéro 
que pour les atomes situés aux sites n3 = O et n3 = 1, (formule 3-1.3) 

En définitive, 

L'opérateur réponse de surface est obtenu à partir de la relation 
ci-dessus c'est-à-dire qu'on a : 

3-1.3. Fonctions réponses 

Le calcul de la fonction réponse correspondant à chacune des 
deux chaînes semi-infinies de la figure (3-1.1, se fait à partir de 
l'équation (2-3.5) que nous écrivons comme suit, 

ou en donnant à n''3 les valeurs O et 1, 

Ainsi, 
dans D2, (n3, n'3 1 O), on a gsi(n3,1) = O , 

et l'équation (3 - 1.8) devient : 

gs2(n3,n13) + gs2(n3,0) As2(0,n13) = Gs2(n3,nt3), dans D2, (3 - 1 -1 O) 



En particulier si n'3 = 0, 

d'où : 

Revenant à l'équation ( 3 1  O ) ,  il vient : 

1 n3 - I I ' ~ ] + ~  2-(n3+nf3) 
m2 t2 

gs2(n3, n3') = - . + t2 
P2 t 2 2  - 1 

d a n s  D 2 .  (3-1.11) 

Le même calcul pour Di  (n3, n'3 2 1) donne : 

I n3-nt31 + i  n3+nt3 
m i  t l  + t l  

gsl(n3, n'3) = - P 1 
, dans Dl.  (3-1.12) 

t12 - 1 

3-1.4. Vecteurs Dropres [8, 111 

Considérons à présent la chaîne semi-infinie i = 2 (n3 5 O) avec 
une surface libre en n3 = O. Dans ce modèle, en dehors de la modification 
des constantes de force à la surface, il n'existe pas de modes localisés de 
surface. Cependant, l'expérience montre que les vecteurs propres 
changent de phase à cause de la réflexion à la surface. 

Nous utilisons la relation (2-5.4) en vue d'obtenir le vecteur 
propre non normalisé pour ce cristal semi-infini. 

Appliquée à cet exemple, cette relation s'écrit : 

Considérons qu'à l'intérieur de ce cristal se propage une onde plane, 



qui représente également le  vecteur propre non normalisé dans le 
volume du cristal. A la surface n3 = O on a, 

Il reste à déterminer les éléments matriciels A-l(00) et A(0,nt3). 
Pour cela nous utiliserons les relations (3-1.6) et (3-1.7) qui donnent 

1 -nt3 
t2 

A(0,nt3) = As2(0,nf3) = - t 2  + 1 , car n3, n'3 s O 

e t  A-l(00) = [ 1 + ~ ~ ~ ( 0 , 0 ) ] - 1  = t2 + 1, (voir formule 2-4.9). 

Enfin, le vecteur propre non normalisé est, 

ou en posant, 

92 t 2 = e  , 

En reprenant les mêmes calculs pour la chaîne semi-infinie i = 1 (n3 2 1) 
ayant une surface libre en n3 = 1, on trouve : 

Notons qu'à l'intérieur des bandes de volume des cristaux 1 et 2 
q l  et q;? sont purement imaginaires. 

3-2. LAME MINCE CRISTALLINE 

La lame mince est obtenue par clivage de la chaîne infinie en 
deux points différents A et B par exemple. 



(Fi. 3-21 : Lame mince obwnw par clivage d'une chatne infinie 

en deux. points différents â et 8. 

Les équations du mouvement des atomes situés aux sites n3 = 1 
et n3 = L, sont respectivement, 

et la matrice correspondante, 



Nous remarquons que cette matrice est formée de trois blocs 
diagonaux indépendants, 

1 
, dans D,. 
L 

La fonction réponse sera également formée de trois blocs 
diagonaux indépendants. 

1 

, dans Dm. 

L 



3-2.1. Opérateur réponse de surface 

L'opérateur de clivage associé à ce nouveau système est obtenu 
en utilisant de nouveau la relation (2-3.2). On obtient une matrice ayant 
deux blocs semblables chacun, à la matrice de clivage des deux chaînes 
semi-infinies. 

O 1 L L+l 

1 

, dans Doo 

L 

f) 

En utilisant la relation (2-3.4), on peut déterminer l'opérateur Aoi 
à partir duquel se fera le calcul de l'opérateur réponse de surface, 

r o i  , dans D, 
L 



u 
Car dans ce cas-ci, l'opérateur V oi ne possède d'éléments non nul 

que pour les indices correspondants aux atomes situés sur les sites n"3 = 

0, 1, L et L+1. 

On en déduit l'expression de l'opérateur réponse de surface pour 
la lame mince, 

3-2.2. Fonction réponse 

Pour déterminer la fonction réponse de la lame mince, nous 
utiliserons de nouveau la relation (3-1.8). Toutefois, dans ce cas-ci, 
l'indice n"3 prend les valeurs O, 1, L et L + 1. 

Nous obtenons alors, 

u 
Puisque par construction du g oi, les éléments matriciels gSi(n3,0) et 
gsi(n3, L+1) sont nuls pour 1 2 n3, n'3 6 L, la relation précédente se 
réduit à 



En particulier, si on donne à n'3 successivement les valeurs 1 et 
L, nous obtenons le système d'équation suivant : 

Puisque nous avons défini notre système dans le domaine Dl ,  
l'indice i figurant dans cette expression est égal à 1. 

Rappelons que les éléments Asi et Gsi (i = 1) sont respecti- 
vement obtenus à partir de l'opérateur réponse de surface donné par la 
relation (3-2.3) et la fonction réponse de référence Goi(n3 ,n3'). 

La résolution du système d'équations ci-dessus nous donne les 
éléments gsi(n3,1) et gsi(n3,L), (i = 1). Reportant ces valeurs dans la 
relation (3-2.2), on trouve finalement, 

C'est l'expression de la fonction réponse d'une couche atomique 
formée par L atomes de masse mi , avec une constante d'interaction 
entre atomes premiers voisins égale à Pi. 



3-2.3. Vecteurs propres [8, 111 

Considérons la lame mince (i = 1 et 1 s n3, n'3 I L) avec une 
surface libre (001) en n3 = 1 et n3 = L, (voir figure 3-2.). 

Puisque notre milieu est fini, nous nous servirons de la relation (2-5.7) 
dans le calcul du vecteur propre. 

Utilisant l'expression de l'opérateur réponse de surface donnée 
par la relation (3-2.2), on a avec 1 5 n'3 I L, 

t) 
On obtient A -1(MM) par application de la formule (2-4.9). En effet, 

La valeur du vecteur propre de volume à la surface est 

Le vecteur propre non normalisé est donc donné par l'expression 
suivante : 

< u(n31)l = - < U(M)~. Y - ~ ( M M )  . det ~ ( M M )  . ~ ( M D ) ,  



soit, 

Ce vecteur correspond à la valeur propre que l'on trouve en posant 
f) 

dét A (MM) = 0, c'est à dire à la valeur donnée par l'équation, 

Le vecteur propre ainsi déterminé par la méthode de la théorie 
des réponses d'interface a été déjà obtenu par une autre méthode [12] . 

3-3. INTERFACE ENTRE DEUX MILIEUX SEMI-INFINIS 

Soit une chaîne composite formée de deux chaînes semi-infinies 
extraites de chaînes infinies de natures différentes. D'après les résultats 
du paragraphe 3-1, on peut connaître leurs fonctions réponses 
respectives. Si les deux chaînes sont reliées par la constante de force 
atomique PI, la configuration sera la suivante : 

iPig. 3-3. ) : Znkrf ace entre d.mx chaines Linéaires semi-infinieç diff kentes 

3-3.1. Opérateur réponse d'interface. 

Les équations du mouvement des atomes O et 1 sont 
respectivement : 

1 



Soit f: la matrice caractérisant le mouvement de tous les atomes 
de la chaîne composite. On remarque alors que : 

t) 
où h , est la matrice composée du bloc t;> ,i extrait de Toi et du bloc 

f) f? ~2 extrait de h 02. 

H 
V 1 est appelé opérateur de couplage dont les éléments matriciels 
peuvent s'écrire : 

L'opérateur réponse d'interface se calcule par la relation (2-4.5). 
On a : 



Dans notre cas, 

où les éléments de 2,  et sont extraits de Toi et de Foi respecti- 
vement, voir relations (3-1.6) et (2.2-8). En effet : 

pour n3, n'3 1 0 

pour n3, n'3 2 1, 

pour n 3 I  O et n'3 2 1  ou 11321 et n ' 3 I 0 ,  

As(n3, n'3) = 0 

Gs(n3, n'3) = O . 



3-3.2. Fonctions ré~onses  

Nous déterminerons les fonctions réponses associées à ce système 
en utilisant l'équation universelle de la théorie des réponses d'interface. 
Rappelons que cette dernière est donnée par la relation 2-4.10 dont 
l'application passe, entre autre, par la connaissance de la matrice 
t) 
A (MM) correspondant à notre problème. Cette matrice est donnée par la 

t) 
relation 2-4.9 où l'opérateur réponse d'interface A (MM) est celui défini 
dans le précédent paragraphe. Le calcul donne : 

Par conséquent, 

avec 



1 
W =  - - (3 -3.3) 

de t  S(MM) 

L'équation universelle de la théorie des réponses d'interface 
appliquée à ce problème donne alors : 

où les indices n"3 et n; prennent chacun les valeurs O et 1 (domaine 

d'interface). 

Les fonctions réponses sont finalement obtenues comme suit : 

a)  Dans le cristal semi-infini 1.  

1 n3-nt3/ + 1 n3+nf3 
9 [ t l  + t l  + 132 ~ i ( t 2 - 1 )  n3+nV 

g(n3,n13)= P 1 t12- 1 Wl(t1-1) 
. tl 3l n3,n13 2 1 

(3-3.5) 
où, 



b) Dans le cristal semi-infini 2 .  

c )  Entre les deux cristaux semi-infinis . 

g(n3,n'g) = - Gs2(n3,0) [A-1(0,0) A(O,ntg) + A-1(0,1) A(l,nV3) ] , n3 < O 

Pour n'3 < O et n3 2 1, g(n3, n'3) s'obtient en interchangeant simplement 
n3 et n'g d'une part, ml et m2 d'autre part. 

3-3.3. Vecteurs proures [8, 111 

Considérons le système composite défini par la figure 3-3.1. Pour 
ce problème, l'espace des interfaces M est formé par les sites n3 = O et 1. 

L'opérateur réponse d'interface calculé dans le paragraphe 3-3.1. 
s'exprime par : 

Lorsque l'on considère la chaîne semi-infinie 2, l'indice i figurant 
dans l'expression ci-dessus est égal à 2, tandis que pour la 

e 
détermination de la matrice A (MD), les indices n3 et n'3 sont tels que 
n3 E M et n31 E D2. 

Donc, 



* 
A (MD) = 

Soit t2 '3  une onde plane que nous envoyons dans le volume du 
milieu semi-infini. Si nous considérons que cette onde est nulle dans le 
milieu 1, dans l'espace des interfaces M, on aura : 

Utilisant à présent la relation (2-5.4), on obtient le vecteur 

propre, 

u(n'3) = n'g s O 

Si par contre l'onde plane est lancée dans le milieu semi-infini 1 
et considérée comme nulle dans le milieu 2, on obtient : 

u(n'3) = ; n'g 2 1 



Déterminons à présent les vecteurs propres correspondant aux 
modes localisés donnés par l'équation, 

det %(MM) = O 

ou d'après la relation 3-3.3, 
1 

En utilisant cette condition, nous pouvons alors déterminer le 
vecteur propre correspondant aux modes localisés, 

En effectuant les mêmes calculs pour une onde incidente dans le 
milieu 1, on aboutit au même résultat pour le vecteur propre 
correspondant aux modes localisés. 

3-4. ADSORPTION DE L ATOMES AU BOUT D'UN CRISTAL SEMI-INFINI. 

Supposons maintenant que le cristal semi-infini défini dans Di 
(figure 3-3), est remplacé par un cristal fini composé de L atomes. La 
nouvelle configuration du système est donc, 

Fig. 3-4 : Adsorption dk L phnç atomiques au bout d'une 

chaine Linéaire =mi-infinie. 



3-4.1. O~érateur r é ~ o n s e  d'interface. 

La matrice de couplage est la même que celle définie par la 
relation 3-3.2. Aussi, l'opérateur réponse d'interface s'écrit : 

Toutefois, la configuration des matrices A$ , et 8 est la 
suivante, 

Les blocs 2 ,2 et 1 sont extraits des relations (3-1.6) et 

(3-2.2) respectivement. Les blocs Fs2 et , l  quant à eux sont extraits 

de la fonction réponse de référence Foi. 

3-4.2. Fonctions réuonses 

Dans cet exemple, l'espace des interfaces M est formé par les 
sites n3 = 0,l et L, d'où : 



t) * H 
A (MM) = I(MM) + A(MM) = 



avec, 

R =  
1 - - PlP2(tl+l )(ti2-O(t22- 1 ) 

det S ( M M )  
w2 

Les fonctions réponses sont obtenues à l'aide de l'équation 
générale de la théorie des réponses d'interface. Comme l'espace des 
interfaces M est formé par les sites n3 = 0,l et L, les éléments 
matriciels de ces fonctions réponses sont ainsi déterminés par la 
relation, 

où les indices n31t, n3ln prennent chacun les valeurs O, 1 et L. En 
effectuant les sommations, la relation ci-dessus donne : 

Finalement nous obtenons les quatre fonctions réponses suivantes : 



a) dans le cristal semi-infini, n3, n'g I O 

n3, n'g I O (3-4.4) 

b) dans le cristal fini, 1 5 n3,  n'3 5 L , 

c) Entre le cristal semi-infini et le cristal fini. 



Pour n'3 5 0, 1 5 n3 5 L, g(n3,nt3) s'obtient en interchangeant tout 
simplement les indices n3 et n'3 ainsi que ml et m2 dans l'équation 
précédente. 

3-4.3. Vecteurs Dropres [S, 111 

La détermination des vecteurs correspondant à cet autre exemple 
se fait en appliquant de nouveau l'équation (2-5.4). Pour avoir la 

u 
matrice A (MD), on utilise les éléments matriciels de l'opérateur réponse 
de surface donné dans le paragraphe 3-4.1. Dans le cas où on considère 

une onde plane se propageant dans le volume du cristal 2, les indices n3 
et n'3 seront tels que n3 E M et n'g E D2. L'espace des interfaces étant 
formé par les sites n3 = 0,l et L, nous avons alors : 



Une onde plane, 

U(n'3) = tZn'3 , n'3 S 0 

se propageant dans le volume du cristal 2, prend la valeur 

< U(M) 1 = (1, 0, O), dans l'espace des interfaces. (on 
suppose que cette onde est nulle dans le volume du cristal 1). 

L'équation 2-5.4, permet alors de trouver le vecteur propre, 

Si maintenant l'onde plane 

n ' U(n'3) = tl 3 

ou U(n'3) = t1-~'3 

est envoyée dans le cristal 1, on aura : 

< u(M)I = (0, ti, tiL) 

ou < U ( M ) ~  =(O,ti-l,  t ~ - ~ )  

Le vecteur propre s'écrit dans ce cas, 



Les états vibrationnels localisés sont obtenus en faisant W2 = O 

ou, 

En tenant compte des états localisés donnés par l'équation 
précédente nous allons à présent déterminer les vecteurs propres 
correspondants. 

Pour une onde incidente t2n'3, (n'g 5 0) dans le milieu semi- 

infini dont la valeur dans l'espace d'interface est : 

c u(M)I = (1, 0, O), 

la partie réfléchie est donnée par : 

1 -nt3 
ul(n'3) = Pi PI (tl-lI(t2 +1) t2 , n'3 5 O 

et la partie transmise, 

Etant donné que dans les deux expressions précédentes les facteurs 
indépendants de n'3 interviendront dans le coefficient de normalisation 
du vecteur propre, on peut écrire : 

Divisant ensuite u2 (n13) par le facteur, 



le vecteur propre non normalisé correspondant aux modes localisés 
s'écrit : 

En effectuant les mêmes calculs pour une onde se propageant 
dans le milieu fini on trouve le même résultat pour le vecteur propre 
correspondant aux modes localisés. 

3 - 4 .  INTERFACE ENTRE DEUX LAMES MINCES DIFFERENTES. 

Tous les cristaux rencontrés dans la pratique présentent des 
surfaces libres en certains points ; ils sont donc finis. Il est par 
conséquent très pratique de  s'intéresser aux systèmes composites 
formés de tels milieux finis. D'où l'importance du présent paragraphe. 

Considérons le cas particulier où la chaine semi-infinie de la 
figure 3-4. est remplacée par une chaine finie de L atomes définie dans 
D i .  Dans le domaine D2, nous définissons maintenant une autre chaine 
finie de M atomes avec : 

N désignant le nombre total d'atomes de notre système. 

Nous avons ainsi la configuration suivante : 



0 P i  O . . . . . .  O p2 A * * . .  A 

Fig .3-S. 1 : Couplage de deux couches C u ~ i r e s  diff kenteç 

3-5.1. Opérateur réuonse d'interface 

Dans ce problème l'espace d'interface est formé par les atomes 
situés sur les sites n3 = L et n3 = L + 1. Par conséquent la matrice de 
couplage se présente comme suit : 

L'opérateur réponse d'interface s'écrit alors : 

A(ng,ntg) = AS(ng,ntg) + Z V1(ng,nUg) GJn"g,n'g), n"g = L, L+l 
n3ft 



Pour ce problème, les matrices et $ sont respectivement 
construites de la façon suivante : 

t) tj t) 
Les blocs A ,2 et A s i  sont extraits de la matrice A oi (voir 

relation 3-2.1). On a : 



3-5.2. Fonctions réponses 

Comme dans ce problème les espaces d'interface et de surface 
sont formés par les sites n3 = 1, L, L+1, et N, les éléments matriciels des 
fonctions réponses, obtenus par l'équation générale de la théorie des 
réponses d'interface, sont donnés par : 

où les indices n"3 et n j  prennent chacun des valeurs 1, L, L+l et N. 

Après sommation, nous obtenons : 

* 
La matrice A (MM) est obtenue en utilisant de nouveau la relation 

2-4.9. C'est une matrice 4 x 4 dont les éléments A(l,L+l), A(l,N), 
A(N,l) et A(N,L) sont nuls. Les calculs donnent, 



Nous pouvons à présent déterminer les quatre fonctions réponses 
associées aux différentes parties de ce système à savoir, 

a) dans la lame mince définie dans Di ; 1 5 n3, nt3 5 L. 

1 

L 

L+ 1 

N 

X(MM) = 

Par définition des opérateurs et 8 , l'équation 3-5.2 se réduit 
dans ce domaine à la relation. 

Les éléments matriciels de A -1(MM) sont donnés en annexe. 

I . c i  

1 - .  - .  t lL  
t l + l  ' t l + l  ' 0 ; O 

1 + PI 1 - P1t1 

Pi ( t1 - l )  . tlL ; 1 1 -  m2P1t2 rn2PIt2M 
t l+  1 t l+ 1 2 ' 2 > 

miP2(t2-1)  miP2(t2-1)  

1 - B1t2 
mlP1tlL . mlP1tl P2(t2-1) 

L ] t p  ['+ Pz(t2- 1)  
2 ' 2 

- 
t2+ 1 9 t2+ 1 

m 2 P l ( t l - l )  m 2 P i ( t i - l )  

O ;  t2M 1 
O ; -= ' t2+ 1 

* 



b) Dans la lame mince définie dans D2, (L + 1) 2 n3, n'3 N. 

Puisqu'on se situe dans le cas où les sites n3 et n'3 se trouvent 
dans le second milieu, 

c) Lorsque les indices n3 et n'3 se trouvent dans le premier milieu 
et l'autre dans le second (ou inversement), nous obtenons 
respectivement : 



3-5.3. Vecteurs vrovres i8. 111 

Le modèle de systèmes composites à plusieurs couches 
lamellaires ou super-réseau a déjà été étudié 1131. Dans ce travail, 
l'auteur qui a utilisé une méthode différente de la notre n'a donné que 
les valeurs propres, c'est-à-dire les fréquences de vibrations des atomes 
du réseau. Tout récemment, les systèmes à deux et trois couches ont été 
également étudiés [12] et les résultats fournissent à la fois toutes les 
valeurs propres et les vecteurs propres correspondants. 

Ainsi, le but du présent paragraphe est de montrer que notre 
théorie permet d'obtenir les mêmes résultats avec des calculs 
relativement simples. 

Nous savons déjà que pour n'importe quel type de système 
composite, les fréquences de vibration des atomes sont obtenues par la 
relation 2-5.6. Appliquant cette équation à notre système, on montre 
que les valeurs propres sont données par : 

Comme nous avons à faire à un système composé de deux couches 
finies, les vecteurs propres correspondants aux valeurs propres données 
par l'équation ci-dessus se calculent en utilisant l'équation 2-5.7. 

f) 

La matrice A (MD) est obtenue à partir de l'opérateur réponse 
d'interface défini dans le paragraphe 3-5.1. 
Si nous considérons une onde plane, 



se propageant dans le volume du cristal 1, les éléments A(ng,nlg) seront 
t) 

tels que n3 E M et n'3 E Dl dans l'expression de la matrice A(MD). 
Nous avons ainsi, 

Dans l'espace des interfaces, l'onde plane introduite ci-haut 

devient : 

< u ( M ) I  = (ti, tiL, O, 0) 

Enfin, l'application de la relation 2-5.7 permet d'obtenir le 
vecteur propre non normalisé, 



Les termes indépendants de l'indice n'3 étant des facteurs qui 
intervient dans le coefficient de normalisation du vecteur propre, nous 
pouvons diviser la relation précédente par une quantité égale à : 

L'équation (3 -5.8) devient alors : 

De la même manière, si l'on considère une onde plane incidente 
dans le milieu 2, c'est-à-dire si 

On obtient : 



Le vecteur propre non normalisé pour les deux couches finies 
s'écrit donc, 

3-6. LE SYSTEME SANDWICH [15] 

Le système sandwich est constitué de trois sous-systèmes 
différents : une lame mince et deux matériaux semi-infinis. La lame 
mince est placée entre les deux milieux semi-infinis (figure 3-6.1). 

Les phonons de surface d'interface et les phonons adsorbés ont 
fait l'objet de nombreuses études théoriques et expérimentales. Par 
contre les phonons localisés dûs à une lame mince déposée entre deux 
autres substrats (phonons de sandwich) sont étudiés pour la première 
fois. Il est vrai que de telles expériences ne sont pas faciles à réaliser. Le 
but du présent paragraphe est d'utiliser le modèle de cristaux cubiques 
simples pour essayer d'étudier les phonons de sandwich. Nous 
essayerons également d'étudier quelques limites de notre système 
comme par exemple, l'obtention des phonons localisés dans une lame 
mince adsorbée sur un substrat. La limite élastique d'un matériaux 
composite avec deux interfaces planes a également été étudiée 
auparavant. C'est un autre cas particulier de notre système. 

En plus de l'étude des phonons localisés dans le sandwich 
atomique, nous déterminerons également les fonctions réponses qui lui 
sont associées et grâce auxquelles on peut étudier n'importe quelles 
propriétés de tels systèmes. 



O atomes de la chaîne semi-infinie du milieu 2. 

A atomes de la lame mince. 

V atomes de la chaîne semi-infinie du milieu 3. 
P 1,  f32 et P 3  sont les interactions entre atomes premiers 

voisins dans le volume des cristaux 1, 2 et 3 respectivement. f31 et 
sont les interactions entre les atomes situés aux interfaces. 

3-6.1. Opérateur réponse d'interface 

Dans ce modèle nous avons deux opérateurs de couplage, 



D'où les éléments matriciels de l'opérateur réponse d'interface 

f) 
Les matrices A et 8, sont construites, comme suit, 

A l'intérieur de la lame mince, 

1 n ' 
Asl(n3,n13) = - tl+l . (Sn31 t l  3 + Z n 3 ~  tlL-n'3+1) , 1 S ng, n'g 5 L 

Dans les deux cristaux semi-infinis, nous avons, 

3-6.2. Fonctions r é~onses  

Les éléments matriciels de la fonction réponse sont obtenus en 
appliquant l'équation générale (2-4.10). On a : 



g(n3,n13) = Gs(n3,n13) - Gs(n3 ,m) A - l (m m') A(m'n'3) 
m,ml E M 

Ici l'espace d'interface M est formé par les sites n3 = 0, 1, L 
C )  

et L + 1. Les éléments matriciels A (m,ml), m, m' E M, sont obtenus en 
C )  

appliquant les relations 2-4.9. Ceux de A -1(m,m1) sont donnés en annexe. 

C )  

Si nous désignons le déterminant de A (mm'), m, m' E M 

les éléments matriciels de la fonction réponse du système sandwich sont 
les suivants : 

a) dans le cristal semi-infini défini dans D2 

avec 



b) Entre le cristal semi infini 2 et la lame mince 1, 

c) Pour 1 n3 5 L et n'3 5 O, g(n3, n'3) est obtenu en interchangeant 
simplement les indices n3 et n'3 dans l'équation 3-6.3 précédente. 

d) Entre les deux cristaux semi-infinis 2 et 3, 

e) Pour n'3 5 O et n3 2 L + 1, g(n3, n'3) s'obtient en interchangeant 
simplement les indices n3 et n'3 dans l'expression (3-6.4). 

f) Dans la lame mince 1, 

m l  { t l l  n3-nt31 +1 1 
g(n34'3) = Pl(t2-1)2 +- w3 [ ~ + ~ ] ] , l < n g , n ' g 5 L ,  (3-6.5) 

avec 



g) Entre la lame mince 1 et le cristal semi-infini 3, 

h) Pour n3 2 L + 1 et 1 5 n'3 5 L, g(n3,n13) est obtenu en interchangeant 

les indices n3 et n'3 dans la relation 3-6.6. 

i) Dans le cristal semi-infini 3, 

où B'  est obtenu à partir de B en interchangeant simplement les 
indices 2 et 3 d'une part, PI  et p11 d'autre part. 

3-6.3. Etats vibrationnels localisés 

La connaissance des fonctions réponses pour les systèmes décrits 
antérieurement permet d'analyser toutes les propriétés vibrationnelles 
qui peuvent être étudiées à l'aide du modèle de Montroll-Potts [9 ] .  Nous 
illustrons ici l'utilité des résultats acquis dans ce chapitre. Ils montrent 
l'apparition des états vibrationnels localisés dans le sandwich cristallin. 
Ces nouveaux états localisés sont donnés par les nouveaux pôles des 
fonctions réponses qui sont les valeurs de o pour lesquelles W3 est 
nul en dehors des bandes de volume des cristaux 2 et 3.  On devra 



également exclure les extrêmités de la bande de volume du cristal 1, 
données par ti = f 1, car ils ne sont pas de nouveaux pôles. 

Les états vibrationnels localisés dans le sandwich cristallin sont 
donnés par 

où W3 est donné par la relation 3-6.1. 

Une autre méthode conduisant à ce résultat consiste à définir une 
nouvelle variable q l  telle que, 

La condition (3-6.8) donne alors : 

avec 
q l z  O et q i z  in: 

Si les cristaux 2 et 3 sont identiques, les états vibrationnels localisés 
sont donnés par 

- Coth 9 . Coth 
t2 1 

- - )  - 1 + 2 2 ( t 2 - l )  PI 



La simplicité de ces résultats nous permet d'obtenir facilement à 
l'aide d'un calcul numérique simple une appréciation qualitative pour 
l'existence des états vibrationnels localisés pour n'importe quelle 
combinaison de cristaux. 

Comme nous l'avons déjà indiqué dans le chapitre 1, cette étude à 
une dimension, a été transposée facilement à 3 dimension [15] . Nous 
illustrons ici par quelques courbes le résultat (3-6.1) pour les phonons 
de sandwich en tenant compte de la relation (3-6.8). Dans le cadre de la 
zone de Brillouin à deux dimensions, (figure 3-6.2), les figures (3-6.3), 
(3-6.4) et (3-6.5) donnent les relations de dispersion des phonons de 
sandwich pour une tranche de trois plans atomiques intercallés entre 

O 
deux autres cristaux. B est une fréquence réduite égale à où 

O2max 

B2 112 
6 . 1 2 ~ ~ ~  est la fréquence maximale du cristal 2 égale à 2 (z)  . 

Sur la figure 3-6.3. on voit trois branches de phonons localisés en 
dessous des bandes de volume des cristaux semi-infinis, tandis que sur 
la figures 3-6.5, elles apparaissent au-dessus de ces bandes de volume. 
Un cas intermédiaire est donné par la figure 3-6.4. où nous avons deux 
branches de phonons localisés entre les des deux bandes de volume, la 
troisième branche se trouvant à l'intérieur de l'une de ces bandes. 
Notons que cette disposition des modes localisés par rapport aux bandes 
de volume ne dépend que des masses des atomes et des interactions 
entre eux. Le nombre de banches que l'on obtient dans chaque cas 
dépend du nombre de plans atomiques du cristal fini. 

Des résultats généraux obtenus pour le système sandwich, il est 
possible de retrouver ceux relatifs aux systèmes suivants : cristal avec 
une surface libre, interface entre deux cristaux semi-infinis, adsorption 
d'une lame mince sur un substrat. Par exemple, les états vibrationnels 
localisés dûs à l'adsorption d'une lame mince au bout d'un substrat sont 
obtenus à partir de la relation (3-6.8') en posant PII = O ; on obtient, 



Fig. 3-6.2. : Zone de Bri[louin à deux dimensions 



Fig. 3-6.3 : Trois Courbes de dispersion des phowns de sandwich dans 
Ca m w  da Brühuin  à deux dimensions en dessous des ban& d~ 
voCums des cristaux semi-inf inis pour un sandwich à trois phans 
atomiques : 



Fiq. 3-6.4 : Deux courbes de dispersion des phomns de sandwich entre 
[es bandeç de voCume des cristaux smn.i-infinis pour un sandwich 
avec trois plans atomi.ques : 



3%~. 3-6.5 : Trois courbes & dispersion des pbnrins & sadwich au 
dessus des banctes cte volume des cristaux semi-infiniç pour un 
sandwich avec trois p h  atomiqueç : 



3-6.4. Vecteurs uroures [8, 111 

Pour obtenir les vecteurs propres du système sandwich, nous 
utilisons de nouveau les résultats (2-5.4) et (2-5.7). Pour des raisons de 
simplicité et d'utilité, nous ne donnerons ici que l'expression du vecteur 
propre correspondant aux états localisés donnés par les équations 
(3-6.9), pour le sandwich symétriques (PI = j311, t2 = t3, B2 = B3). Dans ce 

cas ci, l'espace d'interface M étant formé par les sites n3 = 0,1, L et L+1, 
l'opérateur réponse d'interface s'écrit : 



En utilisant le vecteur propre de référence, 

O U  

< u(M)~ = (0, tl ,  tiL, O) 
o u  

< u(M)I = (O, t i - l ,  t ~ - ~ ,  O) 

On trouve les expressions suivantes des vecteurs propres 
correspondants aux modes localisés symétriques et antisymétriques 
respectivement (pour le sandwich symétrique). 

Q(q i ,921 . e 
q2(1-n'3) 

9 n'g I O 

L+ 1 
sh qi  (n'g - 2 ) 1 I n'g 5 L 

Q(q 1'92) . ,q2(n1g-L) , n'g 1 L+l 

- Q(qi.q2) e 
q2(1-n'3) 

s n'g I O 

L+ 1 
u(ntg) = sh 91 (n'3 - 2 ) 1 I n'g I L 

Q ( q i ~ 1 2 )  . e 
q2(nt3-L) , n'g 2 L+l 

avec, 



3-7. ADSORPTION DE DEUX LAMES MINCES CRISTALLINES SUR UN SUBSTRAT, 

Le système étudié ici est formé d'un cristal semi-infini (i = 3) ou 
substrat sur lequel est déposée M = N - L couches atomiques d'un 
cristal fini (i = 2) et L couches atomiques d'un autre cristal fini (i = l), 
(voir figure 3-7.1). Les interactions entre les atomes premiers voisins de 
la couche L et la couche L + 1 sont notées par PI,  celles entre la couche 
N et la couche N+l par P11. 

Fig. 3-7.1. G.&mé.trie dk dkux lames mincm adsorbées sur un cristal 

semi-infini 0, V et A reprprésentent des plans atomiques ( 00 1 ) des 

cristaux cubiqueç simples ; Pi, P2 et p.j représentant ks interactions 
entre les atomes premiers voisins CEans Ca voLume des cristaux 1, 2 et 3 
rcspativement. PI et sont h interactions entre leç atomes situés 
aux inter f mes. 

3-7.1. O~érateur  réuonse d'interface 

L'opérateur réponse d'interface est obtenu de la même façon que 
pour le système sandwich. Comme dans ce cas-ci l'espace des interfaces 
est formé par les sites n3 = L, L+1, N et N+1, on a : 

+ 2 V11(n3, n3 ) G(n3 , n'3) , 
ni; 

b 

avec, n"3 = L, L+l et n3 = N, N+1. 



V I  et v 11 sont les opérateurs de couplage correspondant à ce 
problème. Ils s'expriment comme suit : 

On a alors : 

t) 
Les matrices A s  et 8, sont formées de trois blocs diagonaux et 

sont représentées comme suit, 



A l'intérieur de la lame mince 1, 

Dans la lame mince 2, 

Enfin dans le cristal semi-infini 3, 

t3n'3-N 
As3(n3,nt3) = - (6 ,3 ,~+  1 t3+ 1 ) , ng, 11'32 N+1. 



La connaissance de l'opérateur réponse d'interface permet comme 
t) 

d'habitude de déterminer la matrice A (MM) (formule 2-4.9). 

On trouve : 

t) 

A (MM) = 

En dehors de la bande de volume, du substrat et des extrêmités 
des bandes de volume des deux lames (t2 = + 1, ti = 5 l), les états 
vibrationnels localisés sont tels que , [16] 

* 
det A (MM) = O 



Dans la zone de Brillouin à deux dimensions (fig. 3-6.2), les 
figures (3-7.2), (3-7.3) et (3-7.4) donnent les relations de dispersion 
pour les phonons localisés. est une fréquence réduite telle que : 

est la fréquence maximale de vibration des phonons du substrat. Les 
surfaces hachurées correspondent à la bande de volume du substrat. 

La figure 3-7.2 montre quatre branches de phonons localisés en 
dessous de la bande de volume du substrat. Les deux branches les plus 
basses correspondent aux phonons localisés dans les deux couches 
atomiques du cristal 2 et les deux autres aux phonons localisés dans les 
deux couches atomiques du cristal 1. 

La figure 3-7.3 montre quatre branches de phonons localisés au- 
dessus de la bande de volume du substrat. Les deux branches les plus 
hautes correspondent aux phonons localisés dans les deux couches 
atomiques du cristal 2 et les deux autres aux phonons localisés dans les 
deux couches atomiques du cristal 1. La figure 3-7.4 montre cinq 
branches de phonons localisés. Les deux branches situées au-dessus de 
la bande de volume du substrat correspondant aux phonons localisés 
dans les deux couches atomiques du cristal 1 et les trois autres aux 
phonons localisés dans les trois couches atomiques du cristal 2. 

Ici aussi, la disposition de ces phonons localisés par rapport à la 
bande de volume du substrat ne dépend que des masses des atomes et 
des interactions atomiques entre ces derniers. Le nombre de branches 
obtenu dépend toujours du nombre de plans atomiques choisis dans les 
deux lames minces. 



fig. 3-7.2. : Quatre courbes de disparsion des p h o ~ n s  localisés (en 

dessous de 6 bande da volume du substrat) dans [a +one de Brülouin 
à deux dimensions pour deux [am mimes adsorbées. 



Fiq. 3-7.3. : Quatre courbes de dispersion des phomns [ o c d k é s  ( au  
dessus de la bande de voLum du substrat) dans la m m  de Bril[ouin à 
&UX dimensions pour deux lames mimes adsorbées. 



Flq. 3-7.4. : Cinq courbes de dispersion deç p h o ~ n s  LocaCiçés dans ia 
zoiie da BriIIouin à deux dimensions pour deux lames minces 
adsorbées. 



CONCLUSION 



Dans ce document sont représentés, dans une première partie, les 
fonctions réponses associées aux phonons dans un sandwich atomique 
[15]. La connaissance de ces fonctions réponses nous ont permis de 
déterminer les expressions analytiques pour les états vibrationnels 
localisés dans le sandwich. Nous avons considéré trois cas correspondant 
chacun à trois plans atomiques. 

Le premier cas est représenté par les courbes de dispersion de la 
figure 3-6.3 qui montre que les paramètres choisis donnent trois 
branches de phonons de sandwich en dessous des bandes de volume des 
cristaux semi-infinis . 

Dans le deuxième cas, figure 3-6.4, les paramètres choisis donnent 
deux banches qui apparaissent entre les bandes de volume des cristaux 
semi-infinis . 

Dans le troisième cas, nous obtenons trois branches de phonons 
situées au-dessus des bandes de volume des deux cristaux semi-infinis, 
figure 3-6.5. 

Enfin, dans une deuxième partie, nous présentons les courbes de 
dispersion des phonons dans deux lames minces déposées sur un cristal 
semi-infini (substrat). Les résultats sont présentés par les exemples 
suivants : 

Dans le premier exemple, figure 3-7.2, nous avons quatre courbes 
de dispersion des phonons localisés en dessous de la bande de volume du 
substrat. 

Dans le deuxième exemple, figure 3-7.3, il apparaît quatre courbes 
de dispersion des phonons localisés au dessus de la bande de volume du 
substrat. 

Enfin, sur  la figure 3-7.4, les paramètres choisis donnent cinq 
courbes de dispersion des phonons localisés dont deux sont situées au 
dessus de la bande de volume du substrat et trois en dessous. 



Pour tous ces deux modèles étudiés (sandwich atomique et lames 
minces déposées sur un substrat) les calculs ont été effectués dans un 
premier temps en utilisant des chaînes linéaires. Par la suite, les résultats 
ont été facilement transposés à trois dimensions grâce au  modèle de 
Montroll - Potts 191. 

Notons que dans ce document, nous avons également présenté les 
vecteurs propres correspondant aux valeurs propres pour un sandwich 
cristallin symétrique ainsi que pour des modèles étudiés auparavant : 
cristal avec surface libre, interface entre deux cristaux semi-infinis (ou 
finis) différents, adsorption d'une lame mince sur un substrat. 

Les prolongements de ces études sont extrêmement nombreux et 
variés. Les premières études des magnons [17] et des électrons [18] de 
sandwich sont apparues et celles sur les polaritons de sandwich sont en 
cours. Des études ont été également entreprises sur les phonons optiques 
de surface en considérant des modèles plus réalistes tels que les cristaux 
ioniques [19]. Nous y avons contribué en étudiant les états localisés vibra- 
tionnels dans un  cas particulier de cristal à deux atomes par maille 
élémentaire [20]. 



ANNEXE 
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Ce travail a DOW obiet l'étudie des ~ronriétés vibrationnellekl~ 
cristaux composites en utilisant comme mtsthode la théorie de 1.1 

d'interface. Les cristaux composites avec une ou deux interfaas éb 
ici sont formés : 

d'une lame mince déposée au bout d'un cristal semi-infini amyI%,l - + . - -  

de deux lames minces différentes assemblées, . _ 
d'une lame mince déposée entre deux cristaux semi-infinis 

(sy s t5me sandwich), 
- et de deux lames minces déposées sur un substrat. 

Dans une première étape la théorie a été dSveloppée sur des 
modèles de chaînes linéaires. Par la suite, les différents résultats 
obtenus dans le cas unidimensionnel ont t té facilement truisposés à . 
mis  dimensions B l'aide d'un modèle simple. 

La connaissance des expressions analytiques des fonctions réponses 
associées B de tels systèmes composites permet d16tiidier leurs 
propriétés vibxationnelles. 

Deux applications pour les états localisés vibrationnelg dans les 
lames minces, ainsi que les valeurs propres et les vectenrs propres 
correspondants sont donnés dans ce dwumen t. 

D'une part, on montre par des calculs numeriques, l'apparition de 
ces phonons localisés à Sintérieur de Ba lame mince prise en sandwich 
eatre deux autres cristaux semi-infinis. D'autre part, le m 6 m  type de 
calcul montre l'apparition de yhonons localisés à l'intérieur de deux 
lames minces adsorbies sur un substrat. Notons que dans les deux cas, 
en fonction des paramètres choisis, ces modes localisés apparaissent soit 
=a dessus soit en dessous des bandes de volume des cristaux semi- 
infinis. Dans le cas du système sandwich, ils apparaissent également 
entre les bandes de volume des deux substrats. . 

h.msslh 
* Surface * Phonons 
Vnterface * Sandwich 
@Adsorption * Substrat 


