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RESUME

Les interfaces hétérogenes ne sont relativement pas bien connues, hormis pour
quelques couples métal-oxyde que la cohérence cristalline permet de décrire simplement.
En général, la structure de I’interface ne résulte pas du raccordement exact de deux réseaux
et il est nécessaire d’introduire les dislocations interfaciales pour décrire cette interface
dont de nombreuses propriétés sont tributaires. Notre travail est voué a I’étude des
systemes épitaxiques a interfaces semi cohérentes qui contiennent parfois des réseaux
bipériodiques complexes de dislocations de misfit (MDs). Les champs élastiques causés
par de tels arrangements observés le long d’interfaces cristallines jouent un réle crucial
dans I’amélioration des propriétés physiques des systéemes épitaxiques. Dans cette these,
des résultats nouveaux et exacts en élasticité anisotrope sont proposés pour des réseaux
hexagonaux de dislocations de misfit incluant des fautes d’empilement intrinseques et/ou
extrinséques. En généralisant une approche antérieur basée sur la périodicité du
déplacement relatif interfacial et une formulation en séries de Fourier double des champs
de déplacements, nous développons les expressions des champs élastiques en considérant
une dissociation possible des MDs. Les coefficients de Fourier et les termes définissant la
géomeétrie du réseau interfacial sont déterminés analytiquement. Les termes comportant les
coefficients de Fourier constituent les éléments second membre d’une matrice 18x18 pour
le systéme couche sur substrat et 24x24 pour le bicristal mince. En occurrence, des
applications numériques sont présentées pour le bilame mince InAs/(111) GaAs analysé
par microscopie a effet tunnel par J. G. Belk et col et pour une couche de silicium deposéee
en desorientation d’un angle de 5° sur un substrat de silicium observé par H. Foll et col.
Les effets d’anisotropie, d’epaisseur et de dissociation sont discutés a partir de graphes

typiques.



ABSTRACT

The heterogeneous interfaces are relatively little known, aside from some metal-oxyde
pair which crystalline coherences may described simply. Generally, The interface
structures do not result from the exact joining of two lattices and it should necessary
inserted the interfacial dislocations to describe this interface which many properties are
reliant. Our work is devoted to the study of epitaxial systems with semicoherent interfaces
which contain sometimes complex periodic networks of misfit dislocations (MDs). The
elastic fields of such arrangements observed along interfaces play a crucial part in the
improvement of the physical properties of epitaxial systems. In this thesis, a new and
exact results are proposed in anisotropic elasticity for hexagonal networks of MDs which
contains intrinsic and/or extrinsic stacking faults. We developed, using a previous
approach based on the relatif interfacial displacement and a Fourier series formulation of
the displacement fields, the expressions of elastic fields when there is a possible
dissociation of MDs. The Fourier coefficients which defined the interfacial network
geometries are determined analytically. The terms which involve the Fourier coefficients
constitutes the second elements of the 18x18 matrix for the epilayer /substrate systems and
24x24 matrix for the thin bifoil. In this case, numerical applications are presented for the
thin bifoil InAs/(111)GaAs wich was analysed by Scanning Tunneling Microscopy (STM)
by J. G. Belk and al, and for an epilayer of silicon deposited on a silicon substrate with a
misorientation angles of 5° observed by H. Foll and al. Anisotropy, thickness and
dissociation effects are discussed from typical graphs.
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INTRODUCTION GENERALE

Le développement des hétéro-structures est directement lié au progres des techniques
d’élaboration et d’optimisation de nouveaux matériaux destines a des applications ou une
grande précision est requise. La croissance homo ou hétéro-épitaxique de matériaux et les
nouvelles techniques d’obtention de ces hétéro-interfaces sont, en conséquence, des themes
trés attractifs pour bien des laboratoires, avec des applications pratiques trés prometteuses,
voir par exemple [1,6]. Ces techniques impliquent le raccordement de deux cristaux de
natures identiques (joints de grains) ou différentes (joints interphases), trés minces
(quelques dizaines de nanomeétres), leurs réseaux cristallins étant éventuellement tournés
I’un par rapport a I"autre [7,9]. Les desaccords de longueurs et/ou d’angles le long de
I’interface générent inévitablement des champs élastiques associés au raccordement des
deux réseaux cristallins, champs élastiques qui peuvent influer beaucoup sur les propriétés
physiques recherchées, voir par exemple [10,11].

Notre travail s’insére parmi les efforts actuels qui sont déployés dans le but d’élargir la
théorie des dislocations aux défauts interfaciaux et faciliter I’identification de ceux ci par
les méthodes de caractérisation. L’intérét du sujet s’est focalisé sur le fait que I’interface
tapissée d’un réseau hexagonal de dislocations de désaccord ( Msfit Dislocations : MDs )
ne demeure pas stable en température ambiante pour une longue durée ou encore lors des
techniques de dép6t, et en conséquence pour certaines applications, il est plus avantageux
de connaitre I’évolution de ce réseau de MDs et d’instaurer la solution adéquate quand la
géométrie du réseau n’est plus bidimensionnelle mais plutét tridimensionnelle. Dans ce
sens, la solution théorique et numérique est etablie dans le cadre d’une élasticité anisotrope
pour un réseau de dislocations de misfit pures coins quand la dissociation des nceuds
triples du réseau donne naissance a des imparfaites de Shockley.

Une synthése bibliographique sur les travaux les plus significatifs portant sur la
dissociation d’une dislocation en faute d’empilement intrinseque (FEI) et / ou en faute
d’empilement extrinséque (FEE) ainsi que la dissociation de réseaux bipériodiques de
MDs nous a mene a fonder les hypothéses des modeles suivants :

a) Un bicristal ultra mince dont I’interface est recouverte d’un réseau hexagonal
régulier et bipériodique de MDs. Un nceud sur deux de la cellule de base formant le
réseau est dissocié en donnant une FEI. L’extension de la dissociation est
caractérisée par un facteur g défini par le rapport de la surface de faute sur la
surface non fautée.
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b) Un modele géométrique définit par une couche mince déposée sur un substrat mono
cristallin tel que I’interface est constituée d’un réseau régulier en nid d’abeilles dont
tous les sommets sont dissociés, alternativement, en FEI et FEE. L’étendue de la
dissociation de la FEI est caractérisée par un facteur q et celle de la FEE par p tel
que:p=1-q.

Aprés une bréve présentation des hypothéses de calcul adoptées et des conventions et
symboles utilisés, nous déterminons analytiquement les coefficients des séries de Fourier
qui tiennent compte de la géométrie des réseaux dans le cas (a) et dans le cas (b). Par la
suite, nous montrons comment obtenir la solution générale des équations dans le cas d’une
double périodicité en utilisant les séries de Fourier doubles.

La solution bute sur un systeme de neuf équations lineaires a neuf inconnues complexes
dans le cas d’un milieu semi infini et sur un systéme de douze équations a douze inconnues
complexes dans le cas d’un bilame mince. Le second membre des deux systémes
d’équations est composé de la somme de deux termes ; un terme Ty qui dépend a son tour
d’un autre terme calculé auparavant pour un réseau de MDs non dissocié noté Ti{M et un
terme supplémentaire noté H, relatifs aux nouvelles conditions liées a la géométrie du
réseau de MDs considére.

Les systemes d’équations obtenus ne peuvent étre inversés que numériquement.
En conséquence, nous avons construits des programmes en langage Fortran qui ont permis
d’obtenir des résultats analogues a ceux peu nombreux disponibles dans la littérature.

Le choix de ces deux modeles géométriques impose la division du travail en deux parties
principales :

Premiére partie :

Nous nous sommes fixés pour objectif, dans un premier temps, de déterminer en
anisotropie les champs élastiques relatifs a un bicristal mince déformée par une hétéro-
interface cohérente ou semi-cohérente parallele aux surfaces libres du bilame. Apres
obtention des équations définitives donnant les champs de déplacements et de contraintes,
nous avons construit un programme en langage fortran en double précision qui permet
d’effectuer tous les calculs recherchés dans le probléme étudié.

Une application au systéme InAs/(111) GaAs a permis une validation de notre programme
de calcul en vérifiant que prés de I’isotropie, c’est a dire pour des constantes élastiques
quasi isotropes, les résultats convergent vers ceux disponibles dans [12]. En effet, la courbe
d’élévation tracée au dessus des points O, U et V en quasi isotropie est similaire a celle
tracée en isotropie. La méme courbe tracée en anisotropie souligne un effet d’anisotropie
important qui n’a pas été relevé auparavant.
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Une fois le programme veérifié, nous avons calculé les champs de déplacements et de
contraintes ainsi que des images numériques identiques aux images STM fournies par J. G.
Belk et col [13].

L’ importance de I’effet d’anisotropie relevé nous a mené a juger qu’une comparaison avec
I’étude réalisée en anisotropie pour un réseau hexagonal régulier de dislocations de misfit
par T. Outtas et col [14] serait plus raisonnable. Afin de retrouver des réesultats
comparables a ceux obtenus par les auteurs, nous avons considéré le cas ou le coefficient
de dissociation prend la valeur de 2/3 ce qui correspond, dans le modele abordé, a une
absence de la dissociation. Nous avons constaté, alors, que les courbes décrivant la
topologie des surfaces libres et celles qui illustrent la distribution des contraintes sont en
parfait accord avec les résultats auxquels sont parvenus T. Outtas et col. Par la suite, les
effets d’épaisseurs des surfaces libres du bilame mince et de dissociation du réseau de MDs
sont discutés a partir de graphes typiques.

Deuxiéme partie :

En référence aux travaux réalisés sur I’or par Woll et col [15], par Barth et col [16] et

sur du platine par Sandy et col [17] ainsi que Bott et col [18] et en se basant sur la méthode
présentée par Bonnet [19], nous établissons en élasticité anisotrope, pour un systéeme
couche sur substrat, une solution détaillée lorsque tous les sommets du réseau hexagonal de
dislocations coins dont les vecteurs de Burgers sont du type 1/2(110) sont dissociés en
partielles de Shockley dont les vecteurs de burgers sont du type 1/6 (112) ; ce qui nécessite
I’introduction de conditions aux limites appropriées. Nous retrouvons, a travers une
application aux cristaux anisotropes de silicium désorientés d’un angle de 5°, des images
tout a fait cohérentes avec celles observés par H. Foll et col [21] pour un sous joint de
torsion observé dans la lame mince (111) Si/(111) Si.
Nous avons, également, testé notre programme prés de I’isotropie en tracant la courbe
d’élévation par inclusion des constantes élastiques quasi-isotropes. Nous avons enregistre,
une fois de plus, un effet d’anisotropie important. Nous avons quantifié la perturbation de
la surface libre distante de I’interface plane par un nombre N de mono-couches Mcs.
Il apparait sur les topologies des surfaces libres une influence de I’épaisseur qui est loin
d’étre négligeable. Aussi, I’extension de la dissociation change completement la
morphologie de ces dernieres. Finalement, nous tracons les courbes d’équi-contraintes,
dont les contours doivent permettre de donner des explications plus détaillées sur les
contraintes localisées au niveau de la FEI et de la FEE. L’idée directrice de cette derniere
application est de voir I’évolution de la dissociation dans une symétrie tri-axiale.

En conclusion, nous tenons a signaler, qu’a notre connaissance et jusqu’a ce jour, il
n’existe aucun résultat publié en anisotropie pour cette partie étudiée.
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La comparaison des résultats a été, de ce fait, effectuée par rapport aux quelques images
numériques calculées dans le cadre d’une élasticité isotrope pour le cristal Ni;sPtys recuit
[19].

Aussi, I’absence de résultats semblables en isotropie pour I’application Si/(111)Si a rendu
I’interprétation plus délicate. De nombreuses idées peuvent, en conséquence, étre
développés pour la méme application, ou encore, pour d’autres applications similaires afin
de donner plus d’explication au phénoméne physique observe.



LES RESEAUX DE DISLOCATIONS INTERFACIALES

I. 1 Introduction

La technologie moderne utilise, souvent, des matériaux différents qui doivent étre
assemblés en une seule unité. Ce qui conduit, inévitablement, a I’existence d’interfaces
entre les phases constituant I’unité. L’interface devient, alors, un élément important qui
peut influencer considérablement les propriétés du matériau. Ces interfaces, ou encore,
hétéro interfaces sont élaborées de facons différentes suivant le domaine d’application pour
lequel elles sont destinées. Elles sont, freqguemment, ornées de dislocations qui provoquent
des champs élastiques inaccessibles a la mesure expérimentale. La mise au point d’un
matériau exige, en conséquence, la connaissance de ces champs élastiques régnants au
niveau de I’interface. Ce qui apporterait des propriétés spécifiques aux futures applications
dans certains domaines, telles que la microélectronique et I’optoélectronique. Parmi ces
applications particulierement attrayantes, citons I’exemple de la fabrication de substrats
auto-organisant. Ces nano-structures ouvrent, en effet, la voie a la réalisation de
composants electroniques originaux offrant des possibilités d’intégration trés importantes ;
on peut, par exemple, élever la densité des boites quantiques si I’on connait le champ de
contraintes dans les couches déposées. Le processus expliquant ce phénoméne d’auto
organisation est basé sur I’effet de diffusion anisotropique des atomes déposés en surface
et qui subissent I’influence du champ de contraintes des couches enterrées. Ce chapitre,
préambule a notre travail, a un double objectif. Il donne, d’une part, un tour d’horizon
succinct des connaissances expérimentales et théoriques sur les principaux travaux reliés
directement aux systémes épitaxiques dont la surface est déformée par des dislocations de
misfit partielles de type Shockley et fautes d’empilement. Il permet, d’autre part, d’établir
I’état de I’art sur certaines propriétés que nous rediscutons plus loin sous I’éclairage des
résultats de notre travail. Nous commencons par des rappels généraux sur les travaux
réalisés théoriqguement et expérimentalement en isotropie et en anisotropie sur les réseaux
hexagonaux non dissociés. Ensuite nous exposons les travaux disponibles qui traitent le cas
de la dissociation d’une dislocation de misfit (MDs) et d’un réseau de MDs.



CHAP.1 LES RESEAUX DE DISLOCATIONS INTERFACIALES 6

l. 2 Réseaux non dissociés

I. 2. 1 Travaux théoriques

Pour le cas le plus simple d’une dislocation de misfit coin avec une ligne et un vecteur
de Burgers paralléle a I’hétéro-interface enterrée, le glissement a caractére linéaire de la
dislocation sur le plan de I’interface est associé a un champ de déplacements élastique
relatif interfacial. Quand plusieurs MDs interagissent élastiguement, la perturbation
géométrique de la surface induite par le champ de déformation devient beaucoup plus
compliquée. A ce moment |3, il devient indispensable d’évaluer correctement ces champs
tri-dimensionnels afin d’apprécier leur contribution & I’explication d’images observees.
Pour une MDs rectiligne parallele a la surface libre, la théorie de I’élasticité linéaire
classique a été appliquée par plusieurs chercheurs pour des conditions aux limites plus ou
moins compliquées dans I’hypothese d’un milieu soit homogéne, soit hétérogene [22, 29].
Cependant, pour des MDs non rectilignes relativement voisines les unes des autres, il est
souhaitable de prendre en compte leur distribution géometrique le long d’hétérointerfaces,
le désaccord paramétrique entre les deux cristaux et les constantes élastiques relatives.
Dans ce contexte, Saada étudie le cas d’un réseau hexagonal formé par des dislocations de
translation paralléles a la surface libre dans milieu homogéne [30]. L’auteur montre, en
utilisant I’expression du tenseur des déformations donnée par Mura (1971), que les
propriétés essentielles des réseaux plans, périodiques de dislocations, trouvees dans
I’approximation d’une élasticité isotrope peuvent étre étendues pour les joints de grains a
bas angle dans un milieu anisotrope. De leur c6té, Willis et col [31] ont traité la relaxation
a la surface libre d’une famille de dislocations paralleles. Les champs élastiques du joint
interphase a structure périodique (simple ou double) ont été établis, par la suite et
formellement, par Bonnet [32]. Dans le cas d’un réseau de MDs identiques et paralléles,
I’auteur détermine analytiquement les champs élastiques et I’énergie élastique stockée.
Une application est déduite pour le systéeme laitono/laitonp. Le probléme des réseaux
hexagonaux périodiques a été résolu partiellement par Rey et col [33] en faisant appel a
une méthode qui semble étre délicate & manceuvrer. Les auteurs déterminent les champs de
contraintes, en élasticité isotrope, en appliquant la théorie continue des dislocations
développée antérieurement [34,36]. lls utilisent la fonction de distribution de Dirac pour le
traitement des réseaux discrets de dislocations de translation et ils parviennent a obtenir le
tenseur des contraintes dans I’hypothése de faibles deformations et petites désorientations.
Chaque élément de ce tenseur se compose de deux termes :

- Un terme périodique décroissant exponentiellement avec la distance au plan d’interface et
nul en moyenne.

- Un terme constant dans chacune des moitiés d’espace présentant une discontinuité a la
traversée de I’interface.
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Parmi les méthodes disponibles dans la littérature, celle qui a retenue notre attention est
une contribution basée sur une formulation en séries de Fourier, définie en isotropie, pour
un réseau bipériodique par Bouzaher et col [37] car elle présente des formules explicites
qui peuvent étre verifiées numériqguement. En effet, des applications numériques donnant
des courbes qui illustrent I’effet de surface sont présentées pour trois hétérosystemes
différents CoSiy/Si, les résultats ont été comparés au cas du systeme Si/Si, dont les
propriétés elastiques sont identiques pour la couche et pour le substrat. Dans le cadre d’une
élasticité anisotrope, Bonnet a établit les expressions relatives aux champs de déplacements
et de contraintes pour un réseau hexagonal de dislocations de misfit situé sur une interface
plane [38]. En référence a son travail, j’ai traité le modele couche sur substrat par
introduction de conditions aux limites appropriés et les champs précis de déplacements et
de contraintes sont alors déterminés [39]. Par la suite, Bonnet propose une solution en
isotropie pour le cas du bilame mince [40]. La méme approche a été reprise, dans le cadre
d’une élasticité anisotrope, par T. Outtas [41].

I. 2. 2 Investigations expéerimentales

Les observations des réseaux de dislocations sont couramment effectuées par

microscopie électronique a transmission (MET) sur des systemes épitaxiques, dans des
zones d’épaisseur comprise entre 0,1 et 1 um [ 41,42]. Lorsque le motif bipériodique d’un
réseau a des périodes de I’ordre de cette épaisseur, les interactions élastiques deviennent
tres difficiles a décrire. Néanmoins, dans le cas particulier ou le réseau est strictement
parallele a ces interfaces, le probléme peut étre résolu dans I’hypothese de dislocations de
misfit [43,44]. Des réseaux hexagonaux complexes de dislocations linéaires ont été
observés le long de joints de grains par microscopie électronique a transmission et
expérimentation a rayons X [45,47], attribuant aux segments de singularités la propriété de
dislocations de translation ; ce qui a conduit plusieurs auteurs a chercher la relation
principale entre les vecteurs de Burgers et la géométrie des réseaux [48,50].
Particulierement, une étude trés convaincante par MET donnant précisément les vecteurs
de Burgers de réseaux hexagonaux de dislocations a été publiée par I’équipe australienne
[52,57]. Aussi, les contrastes de singularités interfaciales ont été analysés, en se basant sur
le critere d’approximation g.b, par Hirsch et col [46].
Des réseaux hexagonaux de singularités linéaires le long d’hétérointerfaces de métaux, de
semi conducteurs et de systemes épitaxiques ont été, également, observés [58,63]. Avec les
développements récents des techniques d’expérimentation, ces singularités deviennent de
plus en plus difficiles a étudier a cause des effets de surfaces libres sur leurs champs de
déplacement élastique. En effet, pour une couche trés mince déposée sur un substrat
monocristallin observeé par diffraction a rayons X [64,65] , une analyse est faite dans le but
d’interpréter le champ de déplacement d’un réseau carré de singularités linéaires, mais sans
tenir compte de sa dépendance de I’épaisseur h [66].
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A partir d’observations en microscopie a haute resolution METHR, des études a I’échelle
atomique sont présentées pour une variété d’hétérointerfaces facettées [67,69]. Les images
montrent clairement que I’utilisation, uniquement, de dislocations a translation finie est
inappropriée pour le calcul du champ de déplacement. Par contre, I’hypothese de
préservation de I’unité atomique structural interfacial, Iégerement déformée, pour estimer
le misfit est en bon accord avec les observations. Des images montrant la présence de
réseaux réguliers de dislocations de misfit, pour des échantillons recuits a haute
température, ont été fournies [70]. Par soucis de compréhension des phénoménes
d’interfaces, et de contréle des défauts interfaciaux a I’échelle atomique, d’autres
observations sont réalisées en METHR [71,77]. La structure et la déformation de la surface
libre sont, egalement, étudiees a I’échelle micrometrique par Cullis et col [78,79].
Par ailleurs, la description a I’échelle atomique d’interfaces comportant des dislocations
commence & étre abordée par des méthodes de calcul numériques.

Parmi les premiers essais, des interfaces de Si/(001)Ge et de NiSi»/(111)Si ont été simulées
par Matthai et Ashu [80]. Leurs calculs sont basés sur la relaxation d’un ensemble
d’atomes contenus dans un volume incluant une période interfaciale. Les conditions aux
limites a la périphérie de ce volume sont fixées par les propriétés élastiques des
dislocations de translation.

1. 3 Réseaux dissociés

I. 3. 1 Travaux théoriques

La génération et I’évolution des différentes structures de défauts au cours de la
croissance de films minces dans les systemes épitaxiques est, ces dernieres années, le sujet
de nombreuses études expérimentales et théoriques. En particulier, citons celles qui
témoignent de I’intense développement du concept de dislocations de misfit, leur formation
aux joints d’interphases, entre substrat et film epitaxique, et qui servent de canaux
efficaces pour la suppression de contraintes causées par le désaccord paramétrique ainsi
que les propriétés différentes des deux milieux [81,85]. Le rble des MDs peut,
actuellement, étre joue a la fois par des dislocations parfaites et des dislocations partielles
qui sont associées a des fautes d’empilement. Une mono couche métallique déposée sur
une surface dense d’un métal CFC ou HC peut se mettre en fautes d’empilement. L’énergie
de ces fautes d’empilement sur des surfaces CFC (111) ou HC (0001) de métaux de
transition, par exemple, est évaluée a 0° K par une méthode de liaisons fortes et en utilisant
une technique de fraction continue [86]. Dans ce travail, les cas de I’homo et de I’hétéro-
épitaxie sont envisages. Pour I’hnomoépitaxie, il a été trouvé que les énergies de ces fautes
d’empilement sont du méme ordre de grandeur en surface et dans le volume.

Il est discuté dans le cas de I’héteroépitaxie et pour un substrat donné, la possibilité
d’apparition de fautes d’empilement en surface.
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Cependant, la majorité des modéles théoriques proposés sont relatifs a la formation de
dislocations parfaites, bien qu’une comparaison entre MD parfaites et partielles suggére
I’existence de parameétres dans les hétéro-systemes pour lesquels la formation de MDs
partielles est préférable du point de vue énergétique [87]. L’analyse théorique de Gutkin
[88] qui tient compte de la largeur du misfit entre film et substrat ()1% ) montre que les
dislocations partielles se forment dans les hétérostructures avant les dislocations parfaites.
Cette conclusion est d’un intérét considérable en vue de I’exigence de la technologie
moderne utilisant des hétérostructures a large misfit. Mais, parfois, la complexité du réseau
de dislocations de misfit observé implique une difficulté liée a I’établissement de solutions
convenables.

En effet, trés peu de travaux concernant la dissociation des réseaux périodiques sont
disponibles malgré les travaux expérimentaux qui confirment la présence de ce type de
réseaux, citons par exemple les références [89,90]. Dans ce contexte, Bonnet parvient a des
expressions analytiques du champ de déplacements et de contraintes, en élasticité isotrope,
pour un réseau hexagonal de misfit qui se dissocie en FEI, en se basant sur une approche
antérieure présentée par le méme auteur. Sa méthode s’aveére rigoureuse, il en fait preuve a
travers une application a I’hétérostructure semi conductrice InAs/(111)GaAs. Ensuite, il
traite le cas ou tous les nceud du réseau hexagonal de DMs sont, successivement, dissociés
en FEI et FEE [12,19]. Pour le monocristal (111) NizsPts qui expose un réseau trigonal
formé par des FEI alternées a des FEE, il montre que les images produites par
calcul numérique du relief de la surface libre de surfaces sous jacentes reconstruites
peuvent étre évaluées a partir des propriétés élastiques du matériau quand I’entiere
géométrie de la dissociation est prise en compte. Le principe des calculs est similaire a
celui proposé originellement pour un modele unidimensionnel par Frank et Van der
Merwe, a I’exception de la complexité des conditions aux limites. Un travail récent
concernant la dissociation d’une dislocation vis sur des plans (111) de matériaux a
structure CFC est proposé par Gunther [91]. Les deux partielles de Shockley sont
représentées par des dislocations de Peierls séparées par une distance d. L’énergie de misfit
dans le plan de glissement est obtenue pour N surfaces.

I. 3. 2 Investigations experimentales

L absence de solutions fondamentales pour ce type de probléemes a une conséquence
négative sur la fabrication et I’optimisation des hétérostructures affectées a des
applications pratiques. Par exemple, pour I’élaboration des faces (111) du silicium, les
dislocations vis du sous joint (001) se dissocient, généralement, sur des plans (111)Si et
non dans le plan du sous joint ; ce qui complique le probléme théorique sérieusement.
Durant la derniere décennie, beaucoup de chercheurs se sont intéresses a la caractérisation
d’interfaces par microscopie a effet tunnel STM (Scanning Tunneling Microscopy) car
cette derniére s’avére étre une technique trés encourageante [92,96].
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Le progrés de la STM offre une meilleure précision, a I’échelle atomique de surfaces sous
jacente avec des défauts cristallins complexes et /ou des réseaux de MDs interagissant
fortement avec les surfaces libres [97,98]. Les travaux expérimentaux mettant en évidence
la présence de défauts d’empilement intrinseques et / ou extrinséques sont résumés ci
apres.

La premiere évidence expérimentale pour la dissociation d’une dislocation vis dans un
joint de grain a bas angle (001) de silicium a été présentée par Belov et col [99].
Les auteurs trouvent qu’une dislocation vis de vecteur b=1/2¢110) peut se dissocier sur
un plan (111) en deux partielles de 30° formant une FEI. On déduit que la dislocation de
joints de grain posséde le méme comportement mécanique que la dislocation parfaite de
type vis d’un plan de glissement. Par imagerie STM, une dislocation coin dissocié en deux
partielles de Shockley limitant une faute d’empilement dans I’hétérostructure Cu/(0001)
Ru est, également, visualisée. On trouve que la relaxation du champ élastique dépend de
I’épaisseur de la couche. On note une relaxation pseudomorphique pour une épaisseur de
I’ordre d’une monocouche. Pour une épaisseur égale a 4 monocouches, la structure du
réseau est quasi hexagonal [100].

La méme interface est examinée par J. de La Figuera et col, qui ont constaté, aprés dépot
de monocouches de cuivre en tension sur un substrat de Ru, par une réaction de
sulfurisation que le sulfure réagit avec des dislocations triaxiales en les dissociant.
L’augmentation de la densité de ces dislocations est accommodée par la modification du
réseau de dislocations de misfit [101].

Par ailleurs, Joél Eymery et col ont élaboré par collage moléculaire de films ultra minces
de silicium sur des substrats de silicium, de nouveaux substrats pour I’épitaxie presentant
une nano structuration de la surface. Grace a la désorientation des deux cristaux,

le collage moléculaire produit des réseaux nanométriques de dislocations localisés a
I’interface de collage. On montrera que la modulation périodique du potentiel de surface
résultant du champ de contraintes des dislocations permet de réaliser une croissance auto
organisée a la surface des films ultra minces de nanocristaux de Si et de Ge. Des calculs
d’élasticité isotrope destinés a optimiser I’élaboration des échantillons, ainsi que les
techniques de rayons X permettant I’étude de ces dislocations et nanostructures sont
présentées [102].

En 2001, A. Janzen et col étudient le processus de formation de réseaux ordonnés de
dislocations activés thermiquement dans I’hétérostructure Ge/(111)Si et ils parviennent a
trouver des dislocations désordonnées avec un tres grand nombre de partielles tri axiales
dans la couche de Ge pour une tempeérature inférieure a 550°C. De méme, lls ont releve
pour le méme systeme, qu’aux premiéres étapes de croissance, la couche de Ge forme des
nanopyramides déformees conduisant a la nucleation de dislocations a la base des
pyramides [103].
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Une analyse quantitative de la déformation est présentée pour le systeme hétéro épitaxique
cohérent InAs/(111)AGaAs. L’analyse combine la théorie de I’élasticité linéaire isotrope
aux mesures expérimentales.

L’état de déformation de ces exemples est caractérisé par diffraction aux RX. Les distances
interplanaires le long des directions cristallographiques [111] et [220] obtenues a partir des
spectres de rayons X indiquent, clairement, que les couches minces se déforment
parallelement au plan interfacial InAs/(111)A GaAs, ainsi I’accommodation de la
déformation est induite par le désaccord paramétrique [104].

Une analyse analogue des images obtenues par microscopie électronique a transmission
MET, pour I’hétérostructure GaAs/ InyGa obtenue par adhésion moléculaire montre que
des dislocations partielles tri-axiales peuvent glisser pour donner des segments de
dislocations qui accommodent le misfit interfacial avant que I’épaisseur critique ne soit
atteinte. Dans I’hétéro structure InAs/(111)GaAs, des images mettant en évidence des
réseaux de dislocations qui se forment quand la couche atteint I’épaisseur critique ont été
obtenues par STM. Les colonnes atomiques autour des segments de dislocations et le
champ de déformation induit par les dislocations de misfit sont tous deux déterminés par
une mesure de la densité des dislocations [105].

De leur cété, C. T. Forwood et col (1986) ont travaillé sur des micrographies électroniques
a deux ondes. Des réseaux hexagonaux de dislocations secondaires dans des joints de
macle cohérents £3 dans des échantillons de bicristaux de Cu + 6% Si ont été mis en
évidence. lls ont calculé le module et le signe des vecteurs de Burgers des dislocations
formant le réseau.

Le mode de croissance couche par couche des composés GaSe et InSe sur du silicium a
permis de constater que ZnSe est épitaxié sur la surface InSe de la méme maniére que
directement sur Si(111). Par contre, des fautes d’empilement sont générés dans les plans
(111) avec une plus forte densité en présence de InSe [106].

Une étude sur I’alliage Sil-xGex qui suscite beaucoup d’intérét depuis quelques années a
cause de ses applications potentielles en optoélectronique a été abordée. On note que la
relaxation des contraintes se fait par nucléation de dislocations de misfit. A forte teneur en
Ge, la relaxation se fait d’abord par la formation d’ilots cohérents avant I’épaisseur critique
et par nucléation de dislocations ensuite. Toute fois, ils ont conclu que les techniques
habituelles ne permettent pas d’étudier en début de croissance (quelques monocouches)
la relaxation des contraintes et le déplacement atomique [107].

En utilisant le MET, Marshall et col ont observé la dissociation d’une dislocation de misfit
60° a I’interface de multicouches SiGe/Si, étendue a I’intérieur d’un substrat de 5a 7.5 nm
d’épaisseur. L’analyse en théorie d’élasticitt a montré que la dissociation est une
configuration d’équilibre pour une dislocation de misfit de 60° et que la déformation par
compression de multicouches sert, principalement, a la position de dislocations partielles et
de fautes d’empilement suivant la surface libre [108].
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Récemment, Le phénomene de reconstruction de surfaces dans les métaux C.F.C a partir
de la déformation de surfaces sous jacentes de MDs avec un modeéle incluant des fautes
d’empilement a fasciné la communauté de la science des surfaces.

Les expériences réalisées par diffraction de rayons X et par STM montrent que les
contraintes de surface dans de tels systéemes relevent de la formation de réseaux de MDs
partielles [109,110].

Le premier systéme métallique dans lequel des FEI et des FEE ont été observées est I’or .
On voit sur une surface (111) Au un modeéle de chevrons constitué d’une double bande
dont I’orientation change périodiquement [111,112]. Par la suite, quelques modeéles de
dislocations de misfit similaires ont été observé par STM sur la surface Pt (111).

A la différence de I’or, le platine ne se reconstruit pas sous des conditions normales de
température et de pression. Les expériences ont montré qu’il peut étre induit a la
reconstruction, soit par élévation de température autour de 1330° K, ou par ajout d’une
surface dans la vapeur de Pt sursaturée. Sur certaines surfaces denses du Pt (111), la
reconstruction hexagonale se modifie pour donner un modéle de triangles ondulées [113].
Aussi, la structure de la surface de platine a été investiguée par STM [114]. Les auteurs
montrent que la structure de la surface peut étre décrite par une création périodique de
régions avec des fautes d’empilement et des dislocations partielles.



DISSOCIATION A SYMETRIE TRI-AXIALE
DU RESEAU DE DISLOCATIONS

I1. 1 Introduction

Les structures cristallines sont actuellement élaborées et observées a 1’échelle
nanométrique, ce qui constitue une source de nouveaux problémes théoriques a résoudre
dans le but de comprendre leurs nombreuses propriétés [113,114].

De multiples arrangements de dislocations interfaciales sont observés le long d’hétéro
structures cristallines et de sous-joint de torsion. Par exemple, les bilames constitués de
deux phases matérielles sont observés en microscopie ¢€lectronique a haute résolution
(HREM) ou en expérimentation in situ afin d’extraire des informations d’aspect chimique,
structural ou encore mécanique. L’interface, dans ce cas, est tapissée d’un réseau
bipériodique de dislocations [115].

Par ailleurs, le sous joint de torsion Si/(111) Si présente un réseau hexagonal de
dislocations dissocié en deux types de fautes d’empilements ( FEI et FEE) a la fois [21].
Cependant, il y a un manque dans la théorie des dislocations tenant compte des propriétés
¢lastiques de tels arrangements dans de tels matériaux qu’ils soient homogeénes ou
hétérogenes.

Dans notre travail, on suppose dans un premier temps qu’un nceud sur les six nceuds
appartenant a la cellule de base du réseau hexagonal de MDs se dissocie en un triangle
limité par des dislocations Shockley de type coin. Les trois triangles constituent trois fautes
d’empilement intrinséques (FEI).

Par la suite, les six nceuds se dissocient en donnant trois autres triangles alternés avec les
premiers et qui représentent des fautes d’empilement extrinséques (FEE).

I1. 2 Conventions et symboles attachés a un défaut d’empilement

Afin de réduire son énergie élastique, la dislocation %[1 10] dans une structure CFC se

dissocie en deux partielles de type %[1 12].

Cette dissociation conduit a un défaut d’empilement atomique qui est soit intrinseque soit
extrinseque suivant la séquence d’empilement conventionnelle. En vue d’élucider le
phénomene de dissociation d’une dislocation parfaite pour former une faute d’empilement,
considérons en détail I’empilement atomique de la figure (2.2.1).
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Figure 2. 2. 1 : Projection normale au plan (111) montrant les trois types des positions

d’empilement A, B et C. Notations vectorielles correspondantes a un cristal CFC.

Dans le type intrinséque, la séquence d’empilement est maintenue dans le cristal sur
chaque coté a droite de la faute jusqu’au plan de faute. Le défaut d’empilement intrinséque
(FEI) se forme quand une couche atomique est supprimée de la séquence normale, aprés un
déplacement parallélement au plan (111) de la moitié¢ supérieure du cristal soit :

ABCABC! BCABCABC

Le défaut d’empilement extrinseque (FEE) se forme par 1’addition d’une couche atomique
a la séquence normale et il suit la formation d’une FEI, soit :

ABCABC B ABCABCABC

Une représentation convenable, qui simplifie ’ordre séquentiel et qui est utilisée dans le
traitement de différents types de partielles est établie par N. Thompson.

En joignant les atomes dans un cube de maille primitive cubique de volume (a/2)3par des
lignes droites, on forme le tétraedre de Thompson présenté sur la figure (2.2.2) et reproduit
de I’ouvrage de Hirth et Lothe [20]. Les faces internes et externes du tétracdre représentent
les quatre plans de glissement {111} possibles (huit plans si le signe est pris en
considération, par exemple (111) et (1 1 1)) et ses arétes correspondent aux six directions
de glissement ( douze en tenant compte du signe) d’une structure CFC. L’atome a 1’origine
est noté D et les autres sont notés A, B et C dans le sens des aiguilles d’une montre tels
que : D(0,0,0), A(1/2,0,1/2), B(0,1/2,1/2) et C(1/2,1/2,0).

Les projections orthogonales du sommet du tétra¢dre (A, B, C, D) vers les faces opposées
sont désignées respectivement par o, 3, y et o sur la vue éclatée de ce tétraedre déplié¢ a
partir du sommet D, figure (2.1(b)) et les plans opposés sont notés respectivement a, b, ¢ et
d sur la surface externe et a,b,Cetd sur la surface interne. Les plans {111} sont

représentés tels que, par exemple (111) devient (d). Sur la base de cette représentation, et a
a
2

Burgers opposé %[T 10] sera désigné par AB .

titre d’exemple, le vecteur de Burgers [1 10| sera désigné par BA tandis que le vecteur de
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La notation [1 10) est utilisée a la place de la notation classique [1 TO] pour indiquer le sens
de la direction.

[001]

D / [010]
/ al?2 =

[100] (b)

Figure 2. 2. 2: (a) Le tétraedre de Thompson ouvert sur le nceud D.
(b) Plan de glissement, AB Vecteur de Burgers de la dislocation

parfaite et Ad vecteur de Burgers de la dislocation partielle.

Pour une FEI située sur le plan (111), les dislocations partielles 6B et Ad sont dans 1’ordre
indiqué sur la figure (2.2.3), ou le plan (111) est indiqué par sa normale sortante.
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L’ordre des vecteurs de Burgers, et donc I’orientation du plan, sont importants : sur un plan
cristallin, il serait erroné de mettre la partielle dB a droite, car le résultat serait un
empilement AA.

Figure 2. 2. 3 : Dissociation intrinséque de la dislocation AB dans le plan

orienté (111) pour une structure CFC.

Voyons la dislocation parfaite AB sur le plan (d) a partir de ’extérieur du tétraedre et le
long du sens positif de la ligne, la FEI se termine par la partielle 3B sur la gauche et par
AQd sur la droite. Si on regarde dans le sens positif de la ligne et de ’intérieur du tétraédre,
la FEI se termine par Ad sur la gauche et 6B sur la droite.

Par conséquent, pour une dislocation partielle de Shockley (b = Ad = %[T2T]), vu sur (d),

c’est a dire de I’extérieur du tétraedre, le défaut intrinséque est a gauche de la ligne et le
défaut extrinséque est a droite de la ligne de la dislocation, figure (2.2.4).

Ad

==

@ [111]

/

Figure 2. 2. 4 : Relation entre vecteur de Burgers d’une dislocation partielle

et caractére d’un défaut d’empilement.

Cette regle (intrinseque a gauche, extrinseque a droite) s’inverse pour chacun des cas
suivants :
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- Si le signe de la partielle est changé, on a alors dA.
- Si I’on considére une double Shockley ( par exemple 2 0A = %[T2T]).

- Si I’on observe le plan du défaut depuis I’intérieur du tétracdre (la direction (111)
pointerait vers la feuille).

I1. 3 Réseau hexagonal comportant des fautes d’empilement intrinseques

Comme il a été spécifié dans un travail précédent [5,6] sur un réseau régulier en nid
d’abeille dont le modele est représenté par la figure (3.1 (a)), le déplacement relatif inter
facial entre deux milieux notés respectivement (+) et (-) Au=uU*—-U- |X,_,change
linéairement a ’intérieur de la cellule UVWRSZ.

Xy
A X'l
X, I X
» C X2 >
@O
(b)

Figure 2. 3. 1 : Géométrie du réseau de MDs a motif hexagonal, de vecteurs périodes a et C.
(a) Les noeuds ne sont pas dissociés.

b) Repére cartésien OX,X,X, de calcul et repére OX;X,X4 lié au cristal.
P 1X2X3 P 1X2X3

En utilisant le repere cartésien Ox;x»x3 du modele hexagonal avec des vecteurs unitaires a
et C, ce déplacement s’exprime par la fonction :

AUZUJ'—U* X2=0:X1 bZU+X3 bUV (2.1)

oi b?Y et b sont les vecteurs de Burgers des segments ZU et UV respectivement. Au
milieu de ZU par exemple la fonction est égale a b“Y /2 et au milieu de RW elle est égale a
- b?Y /2. Le déplacement relatif bipériodique Au=u+—u- | X,_, est développé en série de
Fourier double sur I’ensemble des vecteurs G(m,n) du réseau réciproque associ€.

La sommation sur G est équivalente a la sommation sur le domaine D du plan (m, n) qui
s’exerce sur tous les entiers algébriques m et n telles que : (n=0,m>0 et n>0,V m) et
dans ce cas, AU s’écrit dans le repére Ox,X,X; :
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Au= ; T® sin [ 21 (n % * m%) } B ZD: T sin 2n GxR) (2.2)

ou R est vecteur du réseau direct issu du centre et dont les coordonnées sont (X;, X2, X3).
Les composantes T® des séries de Fourier associées a 1’équation (2.1) sont calculés pour
un simple réseau hexagonal de dislocations de misfit. Nous rappelons ci aprés 1’expression

(©)

du vecteur T+ noté par la suite T™ ( vecteur du réseau indissocié).

Pour un réseau hexagonal régulier, T est tel que :

Pour m+n#0, n—-2m=#0 et m—2n=#0 :

: ZU uv
3sin [2n (m+n)/3]( b N b }

TO _
2 (m+n) Ln—2m m-—2n

Pour m+n#0et n—-2m=0 :
(_1)(n+l)

(©)] zU

n(m+n)
Pour m+n#0 et m—2n=0

(=™
~ n(m+n)

T ©G) uv

pour m+n=0, m#0 et n#0

TG :?)lﬁ[bzu_buv]

Considérons le méme modele géométrique représenté sur la figure (2.3.1) et supposons, a
présent, qu’un nceud sur deux de la cellule UVWRSZ se dissocie en donnant une FEI, tel
que la dissociation du nceud V par exemple est définie par la figure (2.3.2).

Figure 2. 3. 2 : Géométrie de la dissociation triangulaire. Noeud ouvert V.
Dislocations partielles ayant pour vecteurs de Burgers b, b, et bs.

Les fléches le long des lignes de dislocations spécifient leurs orientations.
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La position de 1’apex u du triangle uvw’ le long de UV a ét¢ choisi pour spécifier 1’étendue

de la dissociation tel que :
Ou=qc+(1-2q)a

Un choix quelconque du parametre q va fixer la géométrie du modéele. Ainsi, pour le
nouveau modele géométrique, il est indispensable de faire un développement en série de
Fourier double le long des triangles uVv, rRw et sZz, figure (2.3.3).

z(1-2q,

T

W (1/3, -2/3)

Figure 2. 3. 3 : Coordonnées des points UVWRSZ dans le repére X;0X,
les nceuds de type V, R et Z sont dissociés pour former une faute

d’empilement triangulaire, a caractére intrinséque.

La nouvelle condition au limite en déplacement le long de ’interface est plus générale.

En notation indicielle :

Aug =HQ +> [H©® cos(2n GxR) + T Osin(2n GxR)|
D

=HO+Y % (H® —iT©®) exp2niGxR) (2.3)

G=0
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S’il n’y a pas de dissociation, on retrouve le fait que I’antisymétrie des déplacements
relatifs impose une série en sinus. Les coefficients des termes trigonométriques sont
déterminés par I’identité de 1’expression (2.3) avec 1’expression (2.4).

Au®™® = Auim — b, (al) + Z 2 [a M, cos(2nGR) — bWy sin(2nGR)])
+b, @3+ Z 2 [, cos2nGR) - b2, sin(2rGR)]) (2.4)
+by )+ Z 2 [a®h cos2nGR) — b, sin(27GR)])

Dans I’expression (2.4), le terme Au™ est donné par 1’équation (2.2). Pour les trois

: 1. (2-39)°
sommations, le terme moyen est égal a —c

ou g est un parametre géométrique lié¢ a
I’extension de la dissociation.

En conséquence, I’expression (2.4) devient :

_@2- 3(1)2

ut—u- (b, +b, +b3)+2{2(—b ath +b,alh +byalh) cos(2n GR)

x2=0 —
[T 12, bm ~b,b% b, bP)|sin2nGR) | (2.5)

Les indices supérieurs 1, 2 et 3 associés aux coefficients amn et bma correspondent aux
développements en série le long des triangles uVv, rRw et sZz respectivement. Aprés
calcul, il s’avere que :

Pour les indices supérieurs (1) :

Sim#0,n0,m+n#0 et 2n—-m=0 :
:—3n cos [(4m—2n)7t/3]+(m+n) cos [2q (m—2n)n]—(m—2n) cos [2q (m+n)7t]

afwh
’ 472 n(m—2n)(m+n)
b0 3nsin [(4m - 2n)n/3] - (m+n)sin [2q (m— 2n)n]+ (m —2n)sin [2q (m+ n)n]
e 472 n(m-—2n)(m+n)
Sin=0:
1 _ —3cos [4mmn/3]+ 3 cos [2mnq]+ 2mn(3q — 2) sin [2mnq]
Am 0= 4 2 2 =F 1 (m)
m?mn
o _ 3sin[4mn/3]-3sin [2mnq]+ 2mn(3q - 2) cos [2mnq]
b = A2 =F,(m)
T
Sim+n=0:
1 —cos (6nm
ainn = 121’1(71:2 q) Fs(n)
2nm (3q — 2) —sin (6nmnq)
n _ _
bm,n— 12n27'52 _F4(n)
Si2n-m=0:

a g)n = 3(n) et bgl,)n =— F4(n)
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Pour les indices supérieurs (2) :

Sim#0,n#0,m+n#0,2m-n#0 et 2n—-m=0 :
a0 — 3 (m—n)cos [Zn(m + n)/3] —(2m —n) cos [27tq(m - 2n)] —(m —2n) cos [2nq(n - 2m)]
e 412 (m—2n)(m —n)(2m —n)

_3(m-—n)sin [2n(m +n)/ 3] + (2m —n) sin [27tq(m - 2n)] + (m —2n) sin [2nq(n -2 m)]
B 472 (m—2n)(m —n)(2m —n)

b&h

Sim—-n=0:

a (n%)n =F,(n)
b&h =—F,(n)
Si2Zm-n=0:
a@h = F;(m)
b&h =F,(m)
Si2n-m=0:
a®y =F;(n)
bg,)n = F4(Il)

Pour les indices supérieurs (3) :

Sim#0,n#0,m+n#0 et 2m-n=0 :

@3 _ —3mcos [47t(2m — n)/3] + (m+n) cos [an (2m— n)] + (2m —n) cos [2nq (m+ n)]
Qrn = 412 m (2m —n)(m +n)

3msin [47c(2m — n)/3] —(m+n)sin [2ch 2m- n)] +(2m —n)sin [2nq (m+ n)]

bg)n =
| 41> m(2m—n)(m+n)
Sim=0:
ai) =F,(n)
b§), =F,(n)
Sim+n=0:
bg,)n:'E‘(l’l)
Si2Zm-n=0:

atn =F4(m)

b&h =—F,(m)
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Les coefficients géométriques sont donnés, suivant les conditions de nullit¢ du

dénominateur par :
Hye =—2b, xalh +2b, xafh + 2b; x a®hs

Te=Td 4+ 2xb, xbih —2xb,xb%h —2xb;xbih

I1. 4 Réseau hexagonal dissocié en fautes d’empilement intrinséques et
extrinseques

Le probléme de la détermination des champs élastiques résultant de la présence de
dislocations interfaciales ne peut étre traité théoriquement que si I’on connait exactement
les vecteurs de Burgers mis en jeu. En général, la comparaison d’images calculées et
observées en microscopie ¢lectronique en transmission permet de les déterminer.

Sur la figure (2.4.1), les dislocations dissociées ont des vecteurs de Burgers notés b1, by,
b3, b4, bs et bg, tandis que pour un réseau non dissocié les vecteurs de Burgers sont notés
b% et b*".

N\Q(q,1-2q)
AR\

£

5

27

Figure 2. 4. 1 : Représentation de la cellule hexagonale dissociée en FEI et FEE alternées

Considérons une dissociation provenant du nceud V, débutant a partir de 1’état ou les
dislocations de misfit ne sont pas dissociées. L’extension de la dissociation produit un
extra déplacement le long de chaque triangle interfacial uVv, rRw et sZz. De facon
équivalente, I’extension de la dissociation provenant du nceud U et définie par p, tel que :
p=1-—q, produit un extra déplacement le long des triangles a partir de la convention
d’orientation indiquée sur la figure (2.4.2), ces extra déplacements sont décrits
respectivement par : — by, by, b3, bs, bs et — bg.
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be

4

i by=4f112]
b, =L[121]
©)
e [111]
pYV - pZY pZY b, :5[21 1]

Figure 2. 4. 2 : Géométrie de la dissociation triangulaire. Neeud ouvert V. Dislocations
partielles ayant pour vecteurs de Burgers by, b, et bs. Neeud ouvert U.
Dislocations partielles ayant pour vecteurs de Burgers by, bs et bg.

Les fléches le long des lignes de dislocations spécifient leurs orientations.

Pour représenter le déplacement relatif total, ces extra déplacements doivent étre ajoutés a
ceux décrit par I’équation (2.1) pour tous les points a I’intérieur de I’hexagone UVWRSZ.
Les séries de Fourier exprimant la fonction interfaciale finale Aupeuvent étre obtenues,
apres de fastidieux calculs, sous la forme suivante :

U —u" X, = 2[2 (=b;alh+b,a@ +bsafh —b,ath +bsabh —bgaldh) cos2n GxR)]
D

+[T™ 42 (b, bk - b, b by b +b, b, - bs b + b b sin 2n GxR] }(2.6)
Dans 1’équation (2.6), les coefficients afl, et b, (j= 1,6) sont des expressions analytiques
définies ci-dessous.

Terme général pour n#0, m+n=0 and 2n—m=0 :

- 3005[2n(2m—n)/ 3] + (m+n)cos[2q(m—2n)n] - (m—2n)c0s[2q(m+n)n]

agl)n =
’ 4n’n(m—2n)(m+n)
@ _ 3(m—n)cos[2n(m+n)/ 3] - (2m—n)cos[2nq(m—2n)] — (m—2n)cos[2nq(—2m+n)]
Amn = 4n%(m—2n)(m-n)(2m—n)
a0 3mcos[2n(m—2n)/ 3] + (n—2m)cos[27tq(m+n] - (m+n)cos[2nq(n—2m)]

4m’m(2m—n)(m-+n)

alh est égal & la méme expression que a &), mais q est remplacé par p.

alh est égal a la méme expression que —a W, mais q est remplacé par p.

ald est égal 4 la méme expression que a s, mais q est remplacé par p.
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3nsin[27t(2m—n)/ 3] — (m+n)sin[2q(m—2n)n] + (m—2n)sin[2q(m+n)n]

Gs(n)

ngll)n =
’ 4n’n(m—2n)(m+n)
bO, 3(m—n)sin[2m(m+n)/3]+ (2m—n)sin[2nq(m—2n)] + (m—2n)sin[2nq(n—2m)]
’ 4n*(m—2n)(m—n)(2m-n)
bo. — 3msin[27t(m—2n)/ 3] + (2m—n)sin[2nq(m+n)] + (m+n)sin[27tq(n—2m)]
' 4m*(2m—n)(m+n)
b = 3(m—n)sin[2n(m+n)/3]+ (2m—n)sin[2mp(m—2n) ]+ (m—2n)sin[2np(n—2m)]
’ 4n*(m—2n)(m—n)(2m—n)
bO, 3nsin[2(n—2m)n/3] - (m+n)sin[2pr(m—2n)]+ (m—2n)sin2pn(m+n)]
' 4n’n(m—2n)(m+n)
b = 3msin[2n(m—2n)/ 3] + (2m—n)sin[2np(m+n)] — (m+n)sin[2np(2m—n)]
' 4m’m(2m—n)(m-+n)
-Sin=0:
o _ —3cos4mm/3]+ 3cos2mnq]+ 2mmn(3q—2)sin[2mnq]
Amo = 2,2 =F,(m)
’ 4mw
al®, = 3cos[4mm/3]+ 3cos[2;nn21)] 2+ 2mn(3p—1)sin[2mmp] ~G,(m)
m
b = 3sin[4mn/ 3] 3sm[2m7tq] + 2mn(3q 2)cos[2mnq] —F,(m)
™o 4m’n
b = 2mn(3p —1)cos[2mpr]— 3sin[4mn/3] - 3s1n[2mpn]
m0 — 411'12 TEZ 2( )
Sim=0:
ag) =Fi(n) aih =Gi(n)
b =Fa(n) bl =Gu(n)
Sim-n=0:
agn)n =F (n) bgrzl,)n =— Fz(n)
ain =Gy (n) bith =—Gy(n)
Sim+n=0:
al, = a®), = 1- cos[6nnq] F(n) 2l =2, = 1- cos[6nn'p]
12n2n? 3 : 12n2m2
2nm(3q—2) —sin|6bnnq
bt = i [6n7q] =F,(n) b =—F,(n)
be, = 2nn(3p-1) - s1n[6npn] ~G,(n) b, =— G (n)

12n2m?
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Sim-2n=0:

aETll)n = ag)ﬂ = 3(n) ag}n = ag?n = G3(n)

bl =—F,(n) bith =F,(n)

bg)n = G4(n) bgrsl,)n = G4(n)

Si2Zm-n=0:

a(2) — a(3)n — 3(m) a(4) — a(é) — 3(m)
g)n = 4(m) bg,)n= - F4(m)

bith=—G 4(m) bith = G 4(m)

De la méme fagon que précédemment, Les coefficients géométriques sont donnés par :
He = 2(=b, xalih +b, xabh + by xaih —b, xabh +bsxabh — bgxalih

Ty =T +2(b, xbh — b, xbB — by xbih +b, xbith —bgx bk + b, x biEh)

I1. 5 Conclusion

Dans ce chapitre, des conventions, des notations ainsi que des expressions analytiques
sont détaillées pour deux réseaux différents de dislocations partielles de Schockley,
délimitant des fautes d’empilement, situés sur une interface plane. Le premier réseau est
constitué¢ de défauts d’empilement intrinséques situés au niveau des nceuds alternés de la
cellule hexagonale de MDs coins qui est a la base de formation du réseau. L’extension de
la dissociation de ces nceuds est définie par un paramétre noté q correspondant au rapport
de la surface de faute sur la surface non fautée.

Le second réseau est formé d’une succession régulicre de fautes d’empilement
extrinseques et intrinseques a partir du neeud U de la cellule notée UVWRSZ.
La propagation de la dissociation est indiquée par un parametre p égal a 1—q, tel que q est
le coefficient de dissociation défini dans le premier mode¢le.

Dans les deux cas, les vecteurs de Burgers ainsi que toutes les composantes de ces vecteurs
sont déterminés. Aussi, des expressions analytiques relatives aux coefficients des séries
de Fourier sont calculées.



CALCUL DES CHAMPS DE DEPLACEMENTS ET DE
CONTRAINTES ANISOTROPES

I11. 1 Introduction

Le présent travail considere une déformation €lastique tri-dimensionnelle d’un systeme

épitaxique comportant un réseau hexagonal de dislocations de misfit. A partir de
I’extension d’une analyse précédente, une solution est proposée pour résoudre tout
probléme concernant une hétéro interface plane avec une structure périodique, en tenant
compte de la géométrie du modele de réseau de dislocations formé. Comme conséquence,
il est a présent possible, en principe, de prendre en compte la variété des défauts rencontrés
tels que les segments de MDs courbés ou les MDs dissociés (Schmid et col 1992, Brune et
col 1994 et Giinther et col 1995). La clé de la solution est de noter que pour toute
géométrie plane, la détermination du champ u peut souvent étre réduite a la détermination
des coefficients de Fourier Hy et Tk des équations (2.3). Pour une géométrie quelconque,
ces coefficients peuvent €tre calculés analytiquement dans le cas de 1’¢lasticité isotrope et
anisotrope.
Les champs ¢lastiques dus a une interface incohérente tapissée d’un réseau hexagonal de
dislocations sont déterminés pour trois cas différents. Dans un travail précédent, nous
avons déterminé les champs élastiques causés par la présence d’un réseau hexagonal
régulier de misfit. Dans le présent travail, nous généralisons la solution précédente au cas
de la dissociation du réseau de MDs en partielles de Shockley qui délimitent des FEI et
/ou des FEE. Nous étudions le cas du bilame mince ainsi que le cas d’un milieu semi infini
en ¢lasticité anisotrope.

I11. 2 Solution en élasticité anisotrope

Les champs de déplacements étant nécessairement bipériodiques pour chaque cristal,
compte tenu de la périodicité des déformations des unités structurales de part et d’autre de
I’interface, la solution générale peut s’écrire avec la convention de sommation définie dans
le chapitre 2 comme suit :

U, =Y u@(x,) exp2niGR) (3.1)

G=0
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Les déplacements (3.1) doivent satisfaire 1’équation différentielle de la théorie classique de
I’¢lasticité.

== Cijkl gkl avec . SU = % (Uk,l + U],k) (3.2)

Comme la sommation sur les indices muets k et I se fait de la méme fagon, la condition
d’équilibre statique des contraintes dans la région de déformation sera donnée par :

86
a;‘u = O = CijklUk,jl = 0 (33)
X .

]

C’est a dire que :

0°U,
i ——=—=0 3.4
M ox 0%, 34)
La combinaison des équations (3.1) et (3.4) conduit a une infinit¢ de systémes de trois
équations différentielles linéaires du second ordre, dans lesquelles les inconnues sont les
fonctions u®(x,) .
Un systéme quelconque sera défini par :

4y 4 20 U + C oy S, =0 (3.5)
Avec :

\Ifﬁf) =Cjpp X Gl + Cizis X Gi+ (Ciis + Ci3) X GG (3.6)
Et: (PEEE(lekz + Ci) X Gy + (Cips + Cia0) X G
(3.7)

Les solutions du systéme d’équations (3.5) sont de la forme :
ul® =A9Q exp2mi p¥x,) (3.9)

Dans I’expression (3.8), le terme pS* représente les racines complexes d’un polyndme du

sixiéme degré(a =1, 6) et le terme A représente des quantités complexes en fonction de
@; et ;. L’introduction de la relation (3.8) dans le systeme (3.5) conduit a un nouveau
systeme défini par :
FOLY =0 (3.9)
G)

. G G G )
Ou: ng): ng)+(ij p )+Cj2k2><p =0

(3.10)

Afin de simplifier les notations, on adoptera la convention a deux indices de Hirth pour les
constantes €lastiques et on notera les ¢léments du systeme (3.10) par F, , en omettant leurs
la dépendance avec les vecteurs G tels que :

Fi =y, + ¢ pa + Ce pa F, =Fi =y, +@p, pu + Ce, pa
Fy =W + @y Pa + Cay Pa Fos =F3 = o5 + @ po+ Cou i
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Fy3 =33 + @35 o + Cyy P Fy=F; =3 + 03 pa + Cys i

On obtient alors un systéeme dont le déterminant est donné par :

‘ij‘zFll XFp xFi3 +2xF xFyy xFy _Fglezz —F3 xFy; _F§3XF11 =0

(3.11)

Le développement du déterminant donne une équation du sixiéme degré en p. (=1, 6)

qui s’écrit :
Kp°® +Ksp® + Kyp* + Ksp® + Kop® + Kip+ K,

dont les coefficients sont définis par :

Ko =ynWnyss + 2y Y5 vy, _\If11\|f§3 _\V22W§1 - \|133\|f§1

Ky =y (W05 + W3302) + War W@y + 2[\lflz(\lfz3(P31 +W3103 + \|123\|131‘¥P12)]
= Y31 (V3100 + 290 031) = Vo (W21 033 + 2W33021) — Wos (W3 @y + 21 923)

Ko =Wi(0n053 + CuWss) + War (W11 Cas + 9119s53) + Wi (91102 + CeeW22)
+ 2[W12(<P23(P31 + CoaW31) + Wos (01051 + Cag 1) + W31 (91903 + C62W23)]
= 2931(@3 P22 + CaW20) = W3 Cop = 031 W2y — 2005192033 + Cg33)
— W31 Cau =021V = 2Wa3(@23 011 + Cogwry) =W 33Co6 — 9331y,

(3.12)

K3 =Cu(Wi19n + W) + Cor(W11033 + W33011) + Cos(War P33 + Wa3000)+ @1 9o P33
+ 2[C46(\I’12(P23 +W23012) + Cos(Wia @31 + W31012) + Coa(Was @31 + W31023) + (Plz(P23‘¥P31]

—2C46(W3192 + W ®31) — 031 (2Cu 31 + @031025) — 2Co6(Q33W21 + P21 W33)
— 021 (2C0W01 + 921033) = 2C (Y3011 + W11 023) — P23 (2CeW oz + 0239;1)

Ky =Cu(WiCon+ynCe+9n0)+Cpn(yiCe + 03301 + Cos P @3
+ 2[C46(\I112C24 + W Cq +012023) + Cors(W3,Cor + 012 931) + Cer 05 (PSI]
—2C4(¥51Cop +03,02) — C22‘¥P§1 - sz16\|122 —2C%(Y2Cuy + 021 933)

—Cuo %1 - C§6W33 = 2C46(y31Con + 931 02) = 2Coy(W23Co5 + 9 23011) — C66(P§3 - C§4\I111

Ks=01CpnCu+ Cos(00Ch + Cy053) + 2[C46((P12 Co+023C) +C, Coy (Psl]
= Cys = (205Cn + 02,C6) = Co6 (202, Cus + 033C16) — Cos(2053C6 + 91, Cr4)

K6 = C66C22C44 +2 C62C24C46 - C22C316 - C44C§6 - C66C§4

Les coefficients du polyndme sont réels mais les solutions de 1’équation (3.12) sont

complexes et conjuguées deux a deux tels que :

Pu=pé Eipes avec a=1,2,3 et pe) 0

Les termes A, sont également complexes, ils sont obtenus par résolution du systéme

(3.9) et ils s’écrivent :
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Age = M54 +ikl, k=1,2 et3

Les A utilisés pour le calcul des déplacements et des contraintes sont normalisés de fagon
a obéir a la relation suivante :

7\43_1 +7\452 +}\,§3 :1

Les équations (3.5) ont pour solutions générales des combinaisons linéaires des solutions
trouvées pour chaque o .

u(@=>"PEOUPexp2niptx,) (3.13)
G#0
Les constantes complexes P seront déterminées par les conditions aux limites en
déplacement a I’interface.

I1I. 2. 1 Expression du déplacement Uy

En tenant compte du fait que la sommation sur I’ensemble des vecteurs G est

équivalente a la sommation sur le domaine D défini dans le chapitre 2 et en remplagant

I’expression de u{® donnée dans (3.13) dans I’équation (3.1), on obtient :

3 -
U,=2Re {Z > [P&G)Kﬁ)exp [27ti(p§f)x2 + GR)]+ QP A Qexp [ZTti(p&G)x2 + GR)]]} (3.14)
D a=l

I11. 2. 2 Expression des contraintes

Par dérivation de I’équation (3.14) et en appliquant les relations (3.2), on obtient :

ou, ou, ou,
G =Cyp axll +Cui ﬁx; +Cuis ax; (3.15)
Posons : 0=27i(GR + p'®x,) et 0 =2mi(GR +p¥x,)

Chaque terme de 1’équation (3.15) est développé, en variant I’indice i, sous la forme
suivante :

3 — —
——L=2Re {Z D Po kg exp(2nGy)0+ Qo Ay, eXp(27tG1)9}
D a=l

0x,

=2R

(¢]

3 _ _
{Z D Po A exp(2nG1)0+ Qo Ay exp(ZnGl)O}
D a=l

U 3 _ _
an =2Re {; D P ks exp(2nG)0 + Qu s exp(ZTEGl)G}
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3 —_ _
Cui ZIXJ =4nRe {Z D iCunGixPaky expb +iCy; Gy xQu expe}
1 D

a=1

En introduisant les trois termes développés dans 1’expression (3.15) et en posant :

L= [Ckal +ChisG; + ps )Ckljz]k(c)

L = [C ilG1+ CyGs + p&C kuz] A Ex?)
L’expression (3.15) s’écrira finalement :

o, =4nRe {Z z iLQ P expd +iLGQ & exp@} (3.16)
a=l1

L’exigence numérique impose une expression explicite de la contrainte en quantité réelle.
Posons :

Ly =Ly +iLi,

ioud =Lou _iLixkl

L gPa=(LoPL — L1 Ph) +i (L5 P + Liy Pl

LoQa=(L5Q% +LLQu) +i(LL,QL — L, Q%)

0=2mi [GR + (%, +ip) x,|=2mi (GR + pi,x,) — 27pi.x, = 0'— 27pl X,
0=2mi[GR + (p& -iph) x,|=2mi (GR + pi, x,) — 27ph, X, = 0' + 27pl, X,
i Po=-B+iA

ifakl Qu = _D + 1C
L’équation (3.16) devient alors :

Gy=—4n Z Z [Bcose' + Asind' ]exp( 2N Po Xy) — [D cos0'+ Csin0' ]exp( —2mpu X,) (3.17)

a=l1

Cette expression est de nouveau développée afin d’avoir des termes plus explicites pour
que la matrice a inverser soit plus simple.
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I11. 3 Solution pour un bicristal mince

Pour un bicristal mince d’épaisseurs respectives h*et h™ comportant une interface
tapissée d’un réseau hexagonal dissocié en FEI alternées, la solution du probléme passe par
une formulation en séries de Fourier double avec la considération des conditions aux
limites liées au modele géométrique décrit par la figure 3.3.1.

X,

Figure 3. 3. 1 : Géométrie du réseau de dislocations situé a I’interface d’un bilame mince

I1I. 3. 1 Conditions aux limites

a- Conditions en déplacement :

1- Le champ des déplacements u est bipériodique parallelement a 1’hétérointerface.
I1 est discontinu au travers de 1’hétéro-interface, excepté au centre des hexagones formant
le réseau MDs. La discontinuit¢ de u le long de I’interface notée Au est relativement
complexe a formuler analytiquement dans le cas de la dissociation mais on peut 1’écrire

sous sa forme complexe compacte comme suit :

Au

o= L[, - T expriGR)] (3.18)

Dans I’expression (3.18), les vecteurs T et H ne dépendent que de la géométrie des lignes
de MDs et de leurs vecteurs de Burgers.
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Reprenons 1’équation (3.14) a laquelle nous allons appliquer cette premicre condition en
déplacement, nous aurons respectivement les équations (3.19) pour la couche notée (+) et
(3.20) pour la couche notée (-).

- Pour x,)0:
. =2Re {Z i(Pf{' +iPF)x (A5 +iLE) exp2mi(GR + pix,) +
D o=l
Qi +iQL) x (A% —iLi )exp2mi(GR + pi©x,)] (3.19)
- Pour x,(0:
U, =2Re {Z ZS:(PEZ +1Py) x (A +1A5,) exp2mi(GR +piP'x, ) +
D o=l
Qi +iQi) x (W5, —ik=) exp2mi(GR +p©x,)] (3.20)

Au niveau de I’interface, c’est a dire pourx, =0, le déplacement relatif interfacial s’écrira,
aprés développement des équations (3.19) et (3.20) comme suit :

AU, |xz:O =U; -U; |x2:O (3.21)
Explicitement (3.21) aura pour expression :
AU =2 {(Peir —PUAY +Qidi + QA
D a=l
—PoAL —PuAL —Qu Al —QuAl) cos2nGR
+(PEAl, —PUAL + QAL — QUL
—PLAG —PiAL — Qi AL — QAL sin2nGR] (3.22)

b- Conditions en contraintes :
1- Continuité des contraintes ,, a I’interface

L’interface séparant les deux milieux est en équilibre si les composantes normales des
contraintes qui leur correspondent satisfont les conditions suivantes :
1- Continuité des contraintes o, a I’interface

L’application de la condition (3.23) a I’équation (3.17) conduit a I’expression suivante :

G |X2:0 =03 |, (3.23)

- Pour la couche (+):
o} =4nRe {Z D iPE +Pi)(Lis +iLiy) exp2miGR +i(Qi +iQu )L iy -iL k) exp2niGR}
D a=l1

(3.24)
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- Pour la couche (-) :

3
o, =4mRe {Z Z i(Py + Py )L, +iL5,) exp2miGR +i(Q4 +iQu (L5, -iL1,,) eponiGR}
D o=

(3.25)
2- Equilibre des contraintes o,, aux surfaces libres :
Pourx, =h", la contrainte normale ¢ ,, est nulle et elle I’est également pourx, =h".
ok c=ox | _, =0 (3.26)

_ =h
X,= 2

En tenant compte de la condition (3.26), on aboutit aux expressions suivantes :

3 .
{z [(L e HILEOPE +iPE) exp0 + (L5, —iLH%)(Q5 +iQ1;)expe]sin2nGR

o

o=1

+1 Y (Lo +iLn )P +iPi) expd + (Liy, —iLiz)(Q4 +iQk )expO]}cos2nGR 0 (3.27)

3 N .
Re {Z [(erk +iL5 )(PY +iPE) exp0 + (L, —iL'5, Q5 +iQk) exp@]sinZnGR

+1Z[(La2k+1 L5 )P +iPi) exp + (L5, —iL5 )(Q5 +iQk )expe]}cosznGR 0
(3.28)

L’application des conditions aux limites du probléme aux expressions générales du champ
de déplacement et de contraintes mene au systéme d’équations suivant :

i Pikiy +Qidy — Palty, Quliy = 1T (3.29)
Z PiLi, +QiLiy —PaLly, —QuL, =0 (3.30)
i PiL:, exp2mips xh*)+ Qi L%, exp(2mipsxh®) =0 (3.31)
o

23: P Lo, exp(2mipa xh™) + Qa L, exp(2mipa xh™) =0 (3.32)

e
i

L’inversion du systeéme (3.29 a 3.32) nous parait impossible analytiquement vu la
complexité du systéme 24x24 a inverser. Cette inversion requiert des évaluations sur
machine avec le mode double précision avec un grand nombre d’harmoniques a inclure.

La matrice contenant 576 termes est défini ci apres.

Acl =cos(2mp;" xh") et As! =sin(2np;* xh")
Ac; =cos(2np3" xh") et Asy =sin(2np5" xh™)
Ac; =cos(2npsy” xh") et As; =sin(2np3 xh")

expl 1=exp(—2np;" xh*) et exp21=exp2np;" xh")
expl2 =exp(-2mp5 xh*) et exp22 =exp2mp; xh*)
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expl3 =exp(-2np;’ xh*) et exp23 =exp2np; xh*)

Al =(Li3 x Acf —Li, x As}) xexpl 1
Aﬁz = (—L 2 X ACI+ —Lgl X Asf) X exp]]
Al =(Li3 x Acf + Li3 x As;) x exp21
Al = (L}21 x Ac/ — L5 x As/)xexp21

Bl = (L3 x Ac; — L%, x As}) x expl2
Bile = (L3 x Ac; — L‘le XASz)XeXplz
B = (L%, x Acy + L5, x As}) x exp22
B =(L — L%, x Asj)xexp22

Ch. = (L5, x Aci — L5, x Asi) x expl 3
Clhi =(=L, x Ac; — L%, x Asi) xexpl3
e = (L33, x Acy + Llﬁl x Asy) x exp23

Chy. = (L35 x Ac; — L5, x Asy) x exp23

i+
1 X Ac)

APt =(—L{3 xAc/ — L3 x As]") xexpl 1
Ay =(-L3 xAc/ + L3 x As]" ) xexpl 1
Al =( L3 xAc/ =L x As;") x expl2

Abi=(- L121XACF—Lf§1XASf)XGXp12

BP), = (- L%, x Ac; — L5, x Asy) x expl2
Bilf = (- L%, x Acj + L%, x As}) x expl2

B =( L% x Ac; —
B, = (= L% xAc; -
Chiy=(-L% xAc; -
Cﬁ: = (= L5 xAcy +
o =(L, x Acy
=(-L3 xAc3

125

L%, x Asy) xexp22
L3, x Asy) x exp22
L5, x Asy) xexpl3
L121 X AS3) X exp13

— L5, x Asy) xexp23
— L%, x As}) x exp23

Ac; =cos(2np;” xh™) et As; =sin( 2np;” xh7),

Ac, =cos(2np; xh™) et As, =sin(2np; xh™),
Ac;y =cos(2np; xh™) et As; =sin(2np; xh™)

exp3l=exp(—2np; xh") et exp4l=expnp; xh")
exp32 =exp(-2np5 xh") et exp42 =exp(2np5 xh")
exp33=exp(—2np; xh") et exp43=exp(2np; xh")

Al =(Li5; x Acy —Li5 x Asy) x exp31
Ao =(—Li3; x Ac; — L3 x Asy) x exp31
Al =(Li; x Acy +Li5; x Asy) x exp41
Ah. =(Liz x Acy —Liy x As) x exp41
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BP. = (L% x Ac; — Li2_21 x As,) x exp32

1o = (L3 x Ac; — Li2_21 x Asy) x exp32
B = (L% x Ac; + Li2_21 x As;) x exp32
Bb,. = (L221 x Ac; — L3, x As,) x exp32

Ch. =(L5; x Ac; — L5, x Asy) x exp33
e =(= L x Ac; — L x Asy)xexp33
e = (L5 x Acs + L, x As;)xexp33

Che= (L321 x Acy — L3, x Asy)x exp33

AP = (=L x Acy —Li; x Asy) x exp31
Al =(=Lj; xAc; +Li3 x As;) x exp31
s =( L, xAc; — L}, x As)) x exp4l

Aby =(=Li; xAc; — LilEl x Asy) x exp4l

Bf,=(— L5 x Ac, — L, x As,) x exp32
i1y =(= Ly x Ac, + L5 X As;) xexp32
Bi}. = (L5, x Ac, — L5, x As;) x exp42
BPy, = (= L5 x Ac; — L, x As;) x exp42
Ch=(- L%, x Ac; — LY, x As;) xexp33
m=(=L5, x Ac; + L5, x Asy) x exp33
s = ( L321 x Acy — L3, x Asy) x exp43
Chy =(— L5 x Ac; — L, x Asy) x exp43
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I1I. 4 Solution pour un milieu semi infini

Lorsqu’une couche est déposée sur un substrat monocristallin, différents modes de
croissance prennent place [116]. Aprés une hauteur suffisante de matiére déposée, une
grande variété de défauts interfaciaux peuvent étre observés. La densité de défauts dépend,
en particulier, du misfit interfacial entre les deux cristaux, lequel, peut étre soit de nature

longitudinale soit de nature angulaire.

Dans ce qui suit nous allons considérer une couche mince d’épaisseur h déposée sur un
substrat placé versx, (0, tel que I’interface est tapissée d’un réseau hexagonal de
dislocations coins de typel/2(110)qui accommodent, initialement, un misfit
bidimensionnel ou un angle de torsion le long du plan (111). Par la suite, au prix d’un
accroissement raisonnable de complexité, les nceuds se dissocient par glissement, ce qui
peut conduire a deux types de triangles fautés. En accord avec [’orientation
cristallographique des segments de dislocations et la convention utilisée pour les vecteurs
de Burgers dans Hirth et Lothe [20], le nceud V est remplacé par une FEI, tandis que le
nceud U est substitué par une FEE, figure (3.4.1).

Figure 3. 4. 1 : Hétéro-interface tapissée d’un réseau hexagonal de dislocations dissocié

en fautes d’empilement intrinséques et extrinséques.

II1. 4. 1 Conditions aux limites du modéle géométrique

La supposition de la répétition de l'unité atomique structurale a Dintérieur de
I’hexagone UVWRSZ au niveau de l’interface a été confirmée par la microscopie
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¢lectronique a transmission haute résolution (METHR) [5,7]. De 14, des conditions sur les
déplacements et sur les contraintes s’imposent sur le milieu semi infini.

a- Conditions en déplacement :

La méme condition en déplacement interfacial est reprise dans le cas du milieu semi
infini, en conséquence 1’équation (3.18) est appliquée et on obtient alors respectivement les
équations (3.33) pour la couche et (3.34) pour le substrat.

- Pour la couche :
. =2Re [Z i:(P&+ +iPs) x (A5 +iAb) exp2mi(GR + piP'x ) +
D o=l
Q5 +iQF)x (L7 —ik%) exp2mi(GR + p©x,)] (3.33)
- Pour le substrat :
U, =2Re [z i(P o +iP&) x (A, +iL5) exp2mi(GR + piPx,) +
D o=l
(Q +iQ5) x (A5 —iri) exp2mi(GR + p©x,)] (3.34)

2- Pour x, (0, le champ u doit converger vers zéro. Cela n’est possible que si P, =0.

En conséquence 1’équation (3.34) se réduit a :
3 . .
Uy =2> > (Qu Al + Qi) exp2mi (GR +p ) (3.35)
D a=l
et donc le déplacement relatif interfacial aura pour expression :

AU,

= S PR PR + QEAL + QUAL, — Qi AL + Qi Al cos2nGR
. D o=l
— (PR + PEAL, — QAL + QUL + Qi Al — QA sin27GR] (3.36)
Oou €ncore :

AU, |X W= > H{®co0s2nGR + T{® sin2nGR (3.37)
2 D

b- Condition en contraintes :

1- Continuité des contraintes o, a I’interface

(3.38)

+ -
Gk x2:0_62k X,=0

L’application de la condition (3.38) a I’équation (3.17) conduit a I’expression suivante :

- Pour la couche :
o} =4nRe {Z D APE + PU)(Li +iLi,) exp2miGR +i(Q4 +iQu)(L i -iLihy) exp2niGR}
D a=l

(3.39)
- Pour le substrat :
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3 . .
65 =4nRe {Z D i(QE +iQE)(Lin -iLin) eponiGR} (3.40)
D a=l

2- Nullité des contraintes o, a la limite de la couche

Pour: x,=h = 0, =0 et alors chaque terme de la série doit étre nul ce qui donne
aprés développement :

3 —
Re {Z— [(L{m +1iLi, ) (P5 +1Ph) expB + (L5, —1L1,)(QL +1Qk) exp@] sin2ntGR

a=l1

3 _ . .
1 YLy +L)(Ph +iPL) exp + (Liy, — Ly )(QL +iQh) exp@]} c0s2tGR =0 (3.41)
a=1

Les conditions aux limites du modele géométrique étudié sont définies par le systéme
d’équations a neuf inconnues complexes suivant :

3 . s

Y PUkl+Qikly — Qi =it (3.42)
a=1

3 —_— —_—
D PiLin +QiLin —QuLyy =0 (3.43)
a=1

3 —_—
D" PiLly exp(2mipé x h)+ Qi L, exp(Rmipe xh) =0 (3.44)
a=1

Le systeme (3.42) a (3.44), comme dans le cas précédent, ne peut étre inversé que
numériquement et pour cela nous allons le développer afin d’obtenir une matrice réelle de
18x18 qui sera inversée par la méthode classique de Gauss. En reprenant les mémes
notations que pour la matrice 24x24, les termes de la matrice sont définis comme suit :

Ac, =cos2np;"xh) et As, =sin(2np;” xh)
Ac, =cos(2np;” xh) et As, =sin(2np;" xh)
Acy;=cos(2np; xh) et As; =sin(2np; xh)

expl 1 =exp(-2np;" xh) et exp21=exp(2np;” x h)
expl2 = exp(—2mp5 x h) et exp22 =exp(2np5 x h)
expl3 =exp(—2np;" x h) et exp23 =exp(2np; x h)

AP, =Ly xAc, — Li& x As;) xexpll
Aflo=(-Li5, xAc, — L3, x As)) x expl 1
Ap. =L xAc + Li; x As))xexp21
Ay = (Lﬁl xAc, —Lj;; x As;) xexp21

By = (L5 x Ac, — L, x As,) x expl 2
Bii. = (L3, x Ac, — L3 x Asy) x expl2
B3 =(L%, x Ac, + Li;zl x As,) x exp22
BP. = (L5, x Ac, — L%, x As,) x exp22
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Cl. =L x Ac; — Li3+21 x As;) x expl 3
He=(— L, x Ac, — L5, x As;) xexpl3
B =(L53, x Acy + Li3+21 x As;) x exp23

Che= (Li3;l x Ac; — L3, x As;) x exp23

Afs=(— Liﬁl x Ac, —Lj; x As)) xexpll
Al =(-L3 xAc, + L%, x As)) xexpll
n =(Li x A, —Lij x As)) xexpl2
AP =(=L}3 x Ac, — L} x As,) x expl2

Bl = (= L% x Ac, — L%, x As,) x expl2
N =(=L% x Ac, + L5, x As,) x expl2

B =( Li2;1 x Ac, — L33 x As,) x exp22

B =(—=L%; xAc, — Liﬁ] x As,) x exp22

Chlis=(= L x Ac; — L, x As;) xexpl3
Ns=(=L5, xAc; + L;l x As;)x expl3
e = (L5, x Acy — L%, x As;) x exp23

Chy =(=L3 xAc; - Li3;1 x As;) x exp23



CHAP. III : CALCUL DES CHAMPS DE DEPLACEMENT ET DE CONTRAINTES ANISOTROPES

T+
11

r+
12

r+
13

i+
11

i+
12

i+
13

r+
121

T+
122

r+
123

i+
121

i+
122

i+
_}\‘11

_n it
12

i+t
_7‘13

T+
11

r+
12

r+
13

o7 i+
121

_7 it
122

7 it
123

r+
121

r+
122

r+
123

m
Ilc

m
2lc

m
3lc

m
11s

m
21s

m
31s

r+
11

r+
12

r+
13

_9 it
11

i+
_}\'12

_n it
13

r+
121

r+
122

r+
123

7 it
121

71 it
122

_7 it
123

m
12¢

m
22¢

m
32¢

m
12s

m
22s

m
32s

i+
11

i+
12

i+
13

T+
11

r+
12

r+
13

i+t
121

i+
122

i+

123

r+
121

r+
122

T+
123

p
AZZC
p
32¢
p
AIZS
p
A 22s

p
A325

r—
_}\'11

— -
12

—Ais

i—

11

i-
12

i
13

r—

121

r—

122

—_— r-
123

7 it
123

i—
122

i—

123

ie
_7\’11

12

i
_7\‘13

—_— -
11

r—
_7\‘12

—
3

i—

121
i—
_L122

123

—
_L121
— r—-

122

—
_L123

r+
21

r+
22

r+
23

i+
21

i+
22

i+
23

r+
221

r+
222

r+
223

i+
221

i+t
222

i+
223

i+
_}\"21

_n i+
22

i+
_7\‘ 23

T+
21

r+
22

r+
23

71 it
221

i+
L2

7 i+
223

r+
221

r+
222

T+
223

m
1lc

m
BZIC

m
31c

m
11s

m
21s

m
B3ls

T+
21

r+
22

r+
23

_ 9 i+
21

i+
_}\' 22

i+
23

r+
221

r+
222

r+
223

7 it
221

71 it
222

T it
223

m
12¢

m
22¢

m
B320

m
12s

m
22s

m
32s

i+
21

i+
22

i+t
23

T+
21

r+
22

r+
23

i+
221

i+
222

i+
223

r+
221

r+
222

T+
223

p
B 22s

P
B32s

42



CHAP. III : CALCUL DES CHAMPS DE DEPLACEMENT ET DE CONTRAINTES ANISOTROPES

—
-\ 21

—_— -
22

—
-\ 23

i—
21

i—

22

i—

23

—_— -
221

—_— -
222

—

-L 223
i-
221
i—

222

i
223

S O o o o O

i
_}\"21

22

i-
_}\" 23
r—
_}\" 21

—_— -
22

r—
A%

221

222

i-

-L 223
—

-L 221

—_— -
222

r—
-L 223

oS o o o O

T+
31

r+
32

T+
33

i+
31

i+
32

i+
33

T+
321

r+
322

r+
323

i+t
321

i+
322

i+
323

i+
_}\'31

i+
32

i+
_}\'33

r+
31

r+
32

r+
33

T it
321

71 i+
322

7 it
323

r+
321

r+
322

T+
323

m
11c

m
2lc

m
31c

m
11s

m
21s

m
C3ls

r+
31

r+
32

r+
33

i+
_}\*31

_9 it
32

i+
_}\'33

T+
321

r+
322

r+
323

71 it
321
_TJ i+
322
7 i+
323

m
12¢

m
22¢

m
32¢

m
12s

m
22s

m
32s

i+
31

i+
32

i+
33

r+
31

r+
32

r+
33

i+
321

i+
322

i+
323

r+
321

r+
322

r+
323

r—
_}\’31

—_— -
32

r—
_}\’33

i
31

i—

32

i—

33

r—

321

—_— r-
322

—

-L 323
i-
321
i—

322

i-
323

oS o o o O

ie
_}\"31

32

i-
_}\“33
r—
_}\"31

—

ARV

—
_}\’33

i—

321

322

i-

-L 323
—

-L 321

—

322

r—
-L 323

oS O o o o O

r+

P
i+

P,

T+
1

i+
1

or
Qr
Py
Py

r+
2

i+t
2

—

2

i-
2

r+
P;

i+
P;

r+
3

i+
3

Qs

i—
3

o o o o o o o

43



CHAP. III : CALCUL DES CHAMPS DE DEPLACEMENT ET DE CONTRAINTES ANISOTROPES 44

II1. 5 Conclusion

Dans ce chapitre et aprés détermination de toutes les expressions analytiques des
coefficients de Fourier, nous appliquons la théorie de I’¢lasticité anisotrope avec une
formulation en séries de Fourier double. La mise en équation du probléme conduit a une
équation polynomiale d’ordre six. Les conditions aux limites de raccordement des deux
milieux a I’interface génerent, respectivement, 12 équations linéaires a 12 inconnues
complexes pour le bilame mince et un systtme de 9 équations linéaires a 9 inconnues
complexes pour le systéme couche sur substrat. La résolution de ces systemes d’équations
ne peut se faire que numériquement. Nous avons, alors, développé ces derniers en
systémes d’équations a inconnues réelles afin de faciliter leur inversion. Les coefficients
géométriques intervenant dans ces systémes sont explicités, en chapitre 2, en fonction de la
géométrie du réseau et des vecteurs de Burgers. Ainsi sur le plan théorique, le probléme est
réduit a I’inversion numérique des systemes d’équations établis. Les solutions permettent
de calculer les champs de déplacement et le tenseur des contraintes qui est déduit ensuite
par dérivation et application de la loi de Hooke.



APPLICATIONS AUX INTERFACES COMPACTES

1V. 1 Introduction

Le systéme hétéro-epitaxique InAs/(111)GaAs permet d’obtenir des couches ultra-
minces régulieres de InAs de quelques nanomeétres sur le substrat GaAs(111), en épitaxie
cube/cube. On suppose que la couche d’InAs débute sa relaxation par formation de
dislocations de misfit a une épaisseur comprise entre 1 et 2 Mcs. A une épaisseur plus
élevée, de petits triangles bordés par trois lignes de dislocations apparaissent [107].
La méme observation est reportée pour le systeme CoSi,/Si [93] et le systeme Si/Ge [118].
En outre, la reconstruction de surfaces cristallines peut correspondre a une structure
complexe avec différents types d’empilements atomiques. La déformation de la surface est
supposée provenir d’un réseau bipériodique d’une surface sous-jacente de dislocations de
misfit partiellement dissociées en dislocations de Shockley limitant alternativement des
fautes d’empilement intrinseques et extrinséques. Prenons I’exemple du mono cristal
NizsPtys recuit observé par STM par Schmid et col [119] et le sous joint Si/ Si observé par
FOll et col [21]. Les constantes élastiques anisotropes des deux milieux considérés sont
prises dans le référentiel classique de Nye. Prés de I’isotropie ou en quasi isotropie, nous
tenons compte évidemment du fait que le milieu est défini comme élastiquement isotrope
si les propriétés élastiques sont complétement indépendantes de la direction.

Dans le cas de la symétrie cristalline cubique ceci se réalise quand : C,, :%(Cn —Cyp)=n
La déviation de la limite d’isotropie peut étre quantifiée, dans les réseaux cubiques par le

2Cy
Cll - C12

Avant de passer a I’application aux cas concrets cités ci-dessus, nous présentons
I’organigramme des programmes en Fortran que nous avons construit.

facteur d’anisotropie de Zener: A=
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( Début )

Y

A\ 4

Initialisation Déplacements et contraintes

Y

Cij, R,a,c,0,qet
les vecteurs de Burgers

|

Ip=0
m = -lim
Y
Non m<1
Oui |,
Ip=1
Y
R n=1Ip

Délasto

Y

Calcul des Cij dans le repére de calcul
v
Calcul des coefficients du polyndme de 6™ degré

Dcalcul

A\ 4
Résolution de I’équation du sixieme degré

par la méthode de Laguerre
@ Résolution du systeme ‘tjk‘ =0 |— | Daij @*
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0

Remplissage du systeme 18x18

ou du systeme 24x24

Y

Calcul des Ty et Hy

v

Y

DVSM

Résolution du systeme par la routine de Gauss

Y

Calcul de I’élévation en fonction de la dissociation

Y

Y

Darray et
Dsimq

Calcul du champ des déplacements : Topologies et images

v

Calcul du champ des contraintes : Distribution et équi-contraintes

Ip=Ip+1

Non

Ecriture des résultats

Fin

m=m+1
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V. 2 Bicristal ultramince

L’objet de cette application est de représenter exactement les champs élastiques pour
un bilame mince hétérogéne d’épaisseur totale choisie en se basant sur les études
expérimentales réalisees en METHR ou en STM. L’hétéro-structure semi-conductrice
InAs/(111) GaAs observée est prise comme exemple.

Le cristal situé du cote x, >0 a un parameétre de maille aj,as = 0,6058 nm et celui situé du
coté x, <0 a un parameétre agaas = 0,5653 nm.

2(@’-a’)

(a'+a)

La période du réseau est calculée par la relation suivante : a= Ainas aGaAs =5,98 nm.
\/E(a InAs_aGaAs)

Les constantes élastiques anisotropes relatives a chaque cristal sont prises dans le

référentiel classique de Nye. Dans ce référentiel, les données, en Gpa, sont :

Pour I’arséniure d’indium : C11=86,5 C12=485 et Cy4u=239,6.

Pour I’arséniure de gallium : Cu1 =119 C12=53,8 et Cyu=59,5.

Le désaccord paramétrique est bidimensionnel, il est défini par : € = = 6,9%.

I’épaisseur totale du bilame est prise égale a n mono couches (Mcs), telle que :

hi = h"+h = nxMcs = nms | 6 module du vecteur de Burgers d’un réseau de

3

dislocations non dissocié est égale a la longueur moyenne de deux vecteurs %{110> des

deux réseaux, soit b = (a'”AS;T?GaAS) = 0,414 nm

Similairement, pour les partielles de Shockley, le module est b, :% = 0,239 nm.
Les composantes du vecteur de Burgers sont alors :

bW (0,0,-b) , bZU(—b\/_ 0-5). b, (bpo— p[) b, *F

>

Le nombre d’harmonique donnant une bonne convergence des séries de Fourier est égal a
30.

(bp,O 0)

IV. 2.1 Courbe d’élévation

La courbe d’élévation en fonction de r est tracée en anisotropie et en quasi-isotropie en
considérant un bilame d’épaisseur totale égale a h;=9Mcs, tels queh®=3Mc;s et
h =6 Mcs . Le coefficient r caractérise I’étendue de la dissociation, c’est le rapport
(surface de faute/surface non fautée) et il varie avec le coefficient de dissociation g suivant
la relation :

(2-30)*
(2-(2-30)°)
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Lorsque r varie de 0 a 1, le changement d’altitude des points de surface situés a I’aplomb
du centre O de la cellule hexagonale, varie, en anisotropie, de 0,0665 nm jusqu’a 0,0542
nm en passant par un maximum de 0,071 nm pour r = 0,12. En quasi isotropie, les valeurs
respectives de I’élévation varient entre 0,073 nm et 0,058 nm.

Au dessus du nceud non dissocié U, la variation est limitée (en nm) entre — 0,090 et — 0,123
en anisotropie, et entre — 0,093 et — 0,143, en quasi-isotropie.

Pour le cas non dissocié, les niveaux d’élévation aux points O d’une part et U et V de
I’autre sont nettement décalés, ce qui reflete deux états de surface bien différents : juste
autour des nceuds triples U et V et méme le long des segments de la cellule UVWRSZ.
La couche est latéralement en traction bidimensionnelle du fait de I’écart paramétrique
positif, ce qui se traduit par une compression de la couche comprise a I’intérieur de cette
cellule d’ou son élévation comme a I’aplomb du demi plan supplémentaire d’une
dislocation. La dissociation du nceud V donne naissance a une zone fautée limitée par un
triangule de dislocations MDs Shockley orientées selon (110).

Elevation (nm)

(1)
0.075ﬂﬂv.%....:::::;;”: Ce ¢
M T i
005 (2 VoL
0.025
0 g
e r
0025 0.2 0.4 0.6 0.8 1
005
-0.075£;
0.1 41111:::::-.. ... .U

Figure 4. 2. 1 : Variation de I’élévation dans la surface libre a I’aplomb des points O, U
et V de la cellule hexagonale : (1) en quasi-isotropie
(2) en anisotropie



CHAPITRE IV : APPLICATIONS AUX INTERFACES COMPACTES 50

La différence la plus remarquable concerne le nceud V dissocié en donnant une FEI,
lorsque le coefficient r tend vers 1, la superposition pour un maximum de dissociation soit
g = 1/3 obtenue en isotropie ainsi qu’en quasi-isotropie n’a pas été relevée en anisotropie.
Le programme en quasi isotropie donne des résultats trés comparables a ceux obtenus par
Bonnet en isotropie [12] ce qui est satisfaisant pour valider le programme. Les calculs
effectués en anisotropie montrent clairement une différence notable entre I’isotropie et
I’anisotropie qui n’a pas été relevée auparavant.

IV. 2. 2 Topologie des surfaces libres

Dans le but de voir I’effet de la dissociation en anisotropie sur les déplacements , nous

avons tracé la topologie des surfaces libres pour des bilames d’épaisseurs respectives
égales a: =2 Mcs /+ 2Mcs, — 4 Mgs I+ 4 Mg, — 6 Mcs 1+ 6 Mg, — 8 M /+8 Mg et — 10 M
/+ 10 Mc,. Les résultats montrent des différences remarquables pour les déplacements.
De ce fait, nous avons jugé plus intéressant de comparer les résultats obtenus en
anisotropie avec ceux obtenus également en anisotropie par Outtas et Col [14] dans le cas
du réseau en nid d’abeilles de dislocations de misfit.
La figure (4.2.2(a)) montre les déformations des surfaces libres pour un réseau non encore
dissocié c’est a dire pour q = 2/3 et les résultats sont en parfait accords avec ceux obtenus
par Outtas et col, quoique I’épaisseur du bilame n’est pas la méme. En effet, dans le soucis
d’une représentation plus réaliste, les épaisseurs choisies pour représenter la figure (4.2.2)
sont en fonction du nombre de Mcs. Dans les plans (x2,X1) et (X2,x3) paralléles a I’interface,
les déformations sont importantes méme pour une épaisseur totale du bilame égale a 20
Mc.. Lorsque le réseau de dislocations est dissocié c’est a dire pour un coefficient q =1/3,
Figures (4.2.3 (a) et (b)), I’effet de la dissociation sur les surfaces libres est distingué et la
périodicité de la déformation relative a la symétrie tri-dimensionnelle est claire. Nous
recherchions également I’épaisseur totale du bilame pour laquelle I’équilibre atomique est
atteint. Les calculs montrent que les surfaces libres du bilame se stabilisent a une épaisseur
totale de 34 Mcs, épaisseur trés voisine de celle choisie par T.Outtas [41] dans le cas du
réseau hexagonal régulier de misfit. Notons que les zones situées a I’aplomb du centre O
de la cellule sont d’autant plus déformées qu’au dessus des segments de la cellule
UVWRSZ. Les tensions autour de ces zones provoquent des compressions
proportionnelles des zones intermédiaires qui s’estompent avec I’épaisseur.
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Figure 4. 2. 2 : Topologies des surfaces libres dans le plan (xz,X;)
(a) Le réseau hexagonal non dissocié
(b) Le réseau hexagonal dissocié
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Figure 4. 2. 3 : Topologies des surfaces libres dans le plan (X2,Xs)

(a) Le réseau hexagonal non dissocié
(b) Le réseau hexagonal dissocié
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Dans le plan (X»,x3), la déformation élastique est représentée pour trois périodes en partant
du centre O de la cellule hexagonale, le cceur de la dislocation noté UV est retrouvé trois
fois pour x3 = 2,99 nm, x3 = 8,99 nm et X3 = 14,99 nm.

Dans le plan (x2,x;) la déformation est périodique et elle s’étale sur deux nceuds triples
notés Z a partir du centre O et dont la position est indiquée sur les courbes par des fleches.
Il est évident que la couche ne se déforme pas de fagon équivalente de part et d’autre du
nceud Z, vu les coordonneées de ce point.

Nous remarquons, dans le plan (x2,x1) et pour une épaisseur h* = 2 Mcs, une perturbation
qui est due essentiellement au nombre d’harmonique M utilisé. Pour une plus haute
précision M peut étre pris supérieur a 30 ; la limite utilisée dans la représentation des
figures (4.2.2) et (4.2.3). 1l faut noter, cependant, que le temps de calcul est prohibitif et
que cette épaisseur n’est pas trés significative dans les applications pratiques.

IV. 2.3 Images STM numeriques

Afin de bien illustrer le changement du relief de la surface libre quand le parametre de

dissociation q prend les valeurs successives g = 2/3 (pas de dissociation), q = 1/2, g = 5/12
(dissociation limitée) et g = 1/3 ( maximum de dissociation), nous avons tracé les images
numeériques d’une cellule centrée en O similaires a celles observées par microscopie a effet
tunnel (STM). Une grille rectangulaire de 60 x 60 points est considérée pour une
évaluation de u,(x,,h+* x;) avech®™=4Mcs. Pour le contraste, nous avons choisi la
couleur noire pour un minimum égal a 0 et la couleur blanche pour un maximum égal a 1.
La grille rectangulaire est limitée par 4 plans de symétrie du champ u, tous paralleles a
I’axe Ox,. Deux de ces plans sont également paralléles a Ox; et passent par les extrémités
des vecteurs — ¢ et c, tandis que les deux autres plans sont paralléles a Oxs et passent par
les extrémités des vecteurs — a et a.
La figure (4.2.4) montre en détails la transformation du réseau initialement hexagonal en
un réseau triangulaire quand la dissociation augmente de (a) a (d). La couche d’InAs est en
compression bidimensionnelle et ceci s’explique par le fait qu’au dessus du centre O,
I’élévation est maximale et elle diminue progressivement autour de O en formant une
bosse. Théoriquement, le misfit est positif car le parametre de maille de I'InAs est
supérieur a celui du GaAs ce qui nécessite une compression de la couche d” InAs sur du
GaAs. L’hétéro interface expose de petits triangles de fautes d’empilement aux nceuds
alternés du réseau hexagonal de base. Au dessus des triangles de fautes, la surface libre est
soumise a un changement d’élévation important. La topographie des images obtenues est
comparable a celle disponible dans la littérature en isotropie [12] et & celle fournie par les
observations expérimentales par (STM) [13]. Sur les images observées par J. G. Belk et col
et apres dépdt d’une couche d’InAs d’épaisseur égale a 5 Mcs on voit clairement la position
des MDs avec apparition de petits triangles formés par trois lignes de dislocations.
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Ceci suggere que la relaxation de la couche commence par formations de MDs a une
épaisseur comprise entre 1 et 2 Mcs.

Figure 4. 2. 4 . topographies numériques calculées pour des valeurs du coefficient de
dissociation g égales respectivement a 2/3, 1/2, 5/12 et 1/3.
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1V. 2. 4 Distribution des contraintes

La différence mettant en évidence un effet d’anisotropie important sur les contraintes

oy, le long de Ox; en absence de dissociation est prouvée [120]. Les calculs montrent que,
pour chaque abscisse X, les contraintes calculées en isotropie sont au moins deux fois plus
importantes qu’en anisotropie.
En outre, nous voulions suivre exactement le comportement des contraintes o;; et o,, en
fonction de I’épaisseur du bicristal. En effet, les figures (4.2.5), (4.2.6) a et b illustrent
I’effet de I’épaisseur sur les variations des contraintes o;; et o,, le long de I’axe Ox,, pour
quatre bicristaux et un systeme couche sur substrat. Les bicristaux minces ont des
épaisseurs respectives : h = 8 Mcs, 12 Mcs, 16 Mcs et 20 Mcs; le systéeme couche sur
substrat est constitué d’une couche d’InAs d’épaisseur égale a 10 Mcs sur un substrat
semi-infini de GaAs (courbe fléchée). Nous remarquons que la compression des couches
est d’autant plus forte que les épaisseurs sont faibles et ceci est valable pour les deux types
de réseaux (r = 0 et r =1). La contrainte o,; change de signe a I’intérieur de chaque
cristal ce qui correspond a un équilibre tension-compression. Par contre la valeur de oy,
atteint son maximum pour une épaisseur de la couche d’InAs égale a 10 Mcs. Cette
derniére est parfaitement superposable a une couche de la méme épaisseur déposée sur un
substrat de GaAs. Le signe de la contrainte o, dans la couche correspond a une
compression de I’InAs sur du GaAs. Enfin, nous constatons la cohérence de nos résultats
avec ceux obtenus en anisotropie dans [14].

1V. 2. 5 Effet de la dissociation sur la distribution des contraintes

Les figure (4.2.7) et (4.2.8) permettent d’avoir une idée sur la dissociation des nceuds
de type V sur la distribution des contraintes. Nous avons sélectionné quelques bicristaux
d’épaisseurs totales respectives 16 Mcs et 20 Mcs, telle que h™ =h". Nous observons que
la contrainte o,,, au niveau des surfaces libres, est plus grande quand le réseau n’est pas
dissocié par rapport au réseau dissocié. La valeur absolue de cette contrainte peut diminuer
jusqu’a 50% si on considére des bicristaux plus minces. La dissociation permet plutdt de
réduire la tension des zones avoisinant les surfaces libres que la compression des zones
situées juste en dessous. Par ailleurs, nous remarquons que la contrainte o,, est
caractérisée par un léger déplacement des pics vers I’interface lorsque le réseau est
dissocié. L’intersection des deux courbes , pour r = 0 et r =1, se fait en se rapprochant des
deux surfaces libres et elles finissent par s’annuler conformément a la condition aux limites
imposée. Notons dans ce cas que pour une épaisseur de 8 Mcs, la valeur de o,, passe de
— 0.20, pour le réseau non dissocié, a — 0.50 GPa, pour le réseau dissociée (figure 4.2.7),
sachant que les valeurs de o, pour les deux cas sont voisines (figure 4.2.8).

Ce comportement doit traduire une légere baisse du niveau d’élévation de la couche a
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I’aplomb du point O; or I’examen de la courbe d’élévation de la figure (4.2.1) confirme

bien cela.

G,,(GPa)

(@)

-4 -2 0

Figure 4. 2. 5 : Effet de I’épaisseur sur la distribution de la contrainte o1,

(2) Réseau non dissocié (r =0)
(b) Réseau dissocié (r = 1)
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Figure 4. 2. 6 : Effet de I’épaisseur sur la distribution de la contrainte o,

(a) Réseau non dissocié (r =0)
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Figure 4. 2. 7 : Effet de la dissociation sur la distribution de la contrainte o1,

o

Réseau dissocié (r = 1)
Réseau non dissocié (r = 0)
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Figure 4. 2. 8 : Effet de la dissociation sur la distribution de la contrainte o,
e Réseau dissocié (r=1)
o Réseau non dissocié (r = 0)
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1VV. 3 Conclusion

Nos investigations numériques indiquent que, pour le systeme InAs/GaAs(111)A
observé par Yamaguchi et col (1997), et dont I’hétérointerface illustre de petits triangles
de fautes d’empilement aux nceuds ouverts alternés d’un réseau hexagonal, les images
numériques calculées décrivent la perturbation de la surface libre en fonction de I’étendue
de la dissociation. L’élévation a I’aplomb de points typiques du réseau est calculée.
Directement au dessus des triangles de fautes, la surface libre est soumise a un grand
changement d’élévation. D’autre part, la distribution des contraintes pour lesquelles il
n’existe pas d’expressions analytiques sont représentées avec précision.
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IV. 4 Milieu semi infini

En général, la qualité cristalline d’une couche déposée sur un substrat monocristallin est
fortement dépendante des premiers stades de germination, et en particulier de I’orientation
des cristaux les uns par rapport aux autres. Ces orientations mutuelles conditionnent la
densité des défauts structuraux crées aux joints de grains lors de I’étape de coalescence.
Dans les conditions standards de dépdt ou le substrat choisi est le silicium monocristallin,
il n’existe aucune orientation préférentielle des cristaux et I’on aboutit a la formation de
films intensément fautés. On se donne pour cette application un joint interphase plan
séparant une couche d’épaisseur h et un substrat semi infini. Le réseau de dislocations
initialement hexagonal est dissocié en tous ses nceuds triples en partielles de Shockley
délimitant alternativement des fautes d’empilement intrinseques et extrinseques.

Nous nous sommes proposé de déterminer les champs élastiques relatifs a au systeme
Si/(111)Si observé par H. Foll et col. La couche est Iégerement désorientée en torsion par
rapport au substrat d’un angle B =5 ° autour de I’axe Ox; a I’interface.

Commencons par déterminer les vecteurs de Burgers le long des segments UV et ZU de la
cellule hexagonale et qui sont relatifs a la désorientation de 5°.

Le déplacement relatif au point (x;,0,x3) est autour de O :

BX,
Au®=| 0
—BX,
Le déplacement relatif au point (x1,0,x3) est le méme autour de C, tel que :
B(xs — x5
Au© = 0
—B(x;, —x{©

Le long du segment UV des deux hexagones juxtaposés, la discontinuité du déplacement
relatif définit le vecteur de Burgers du segment de dislocation.

Bxa 0.05x10=0.5nm
b =Au® —Au©=| ¢ |= 0
0 0
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En répétant la méme analyse du déplacement autour de A, on trouve que :

a
Bx3 0.05x5=0.25nm
b —Au@ —Au®=| 0 |= 0
B a3 | |-0.05x8.660=-0.433nm
i 2 ]

Le module du vecteur de Burgers d’une dislocation de misfit non dissocié est égal a la
moyenne de deux vecteurs %(110) du cristal. La partielle de Schockley correspondante,

] . ap+a .
est calculée par la relation : b, = "2\/6”‘ . En conséquence, les composantes de tous les

vecteurs de Burgers sont données par ce qui suit :

—b,+/3

b 3
- 2 )'bz(

—b, —bp@)
2

bl( 2 !O! 2

0, , b3(bp,0,0),b5:b1, bs= b, et bg = bs.

Le matériau est homogeéne, il est caractérisé par les constantes élastiques anisotropes
suivantes : C;; = 165.7 GPa, C;, =63.9 GPa et C4y =79.6 GPa.

L’épaisseur de la couche h varie en fonction du nombre de mono-couches inclus dans les
calculs. Par soucis de précision, nous avons pris un nombre d’harmoniques égal a 30.
Une précision plus grande est possible mais le temps de calcul est important.
En conséquence, nous avons jugé que le nombre d’harmoniques utilisé est satisfaisant.

IV. 4.1 Courbe d’élévation

En référence au travail réalisé par Bonnet [12] qui traite le méme modele en isotropie,

nous avons tracé, en quasi isotropie, la courbe d’élévation. Les courbes des figures 4.4.1
(@) et (b) sont, alors, représentées pour une épaisseur de la couche égale a 4 Mc..
Les résultats sont similaires a ceux obtenus en isotropie. En effet, lorsque nous analysons
la courbe de la figure 4.4.1 (b) et la courbe obtenue par Bonnet, dans le cas isotrope, pour
le monocistal (111)Ni;sPtys recuit, nous constatons que I’allure de la courbe que nous
tracons en quasi-isotropie est tres conforme, ce qui permet de conclure une validation du
programme de calcul.
Comparée a I’élévation tracée dans le cas étudié en premiére partie du présent travail,
la variation de I’élévation au dessus du point O, pour minime qu’elle soit, est plutét
croissante contrairement a celle présentée en figure 4.2.1. En realité, cela est directement
lie a Ilorientation du réseau de dislocations MDs considéré dans chaque cas.
La dissociation s’accompagne d’un relachement de contraintes qui correspond dans ce cas
a une tension (compression dans le cas précédent), ce qui se traduit par une Iégere hausse
du niveau d’élévation (baisse dans le cas précédent).
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Figure 4. 4.1 : Variation de I’élévation de la surface libre directement au dessus des points O, U

et V lorsque I’extension des FEI et des FEE augmente simultanément.

(@) en anisotropie, (b) en quasi-isotropie
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Notons, aussi, que I’élévation est moins importante en quasi-isotropie qu’en anisotropie.
Ce qui est vraiment impressionnant, c’est la différence qui existe en terme d’élévation au
dessus de la FEI (point V) et de la FEE (point U) et qui est de I’ordre de 0.02 nm lorsque le
réseau est complétement dissociée. L’évolution de cette élévation en fonction de la
dissociation des nceuds U et V rend bien compte de deux états différents de surfaces sous
jacentes genérés par la dissociation des MDs en partielles de Schockley limitant
alternativement des fautes d’empilement intrinseques et extrinséques décrites par
I’orientation des vecteurs by, by, bs et b4, bs, b respectivement.

IV. 4. 2 Effet de la dissociation sur la surface libre

Les images représentées sur les figures 4.4.2 et 4.4.3 sont des images numériques
équivalentes aux images STM. Elles decrivent I’effet de I’étendue de la dissociation sur la
déformation de la surface libre. Nous relevons que quand le nceud U n’est pas dissocié
(9= 1/3 et p =2/3), la FEI située au niveau du point V est completement dissocié en un
triangle bien déterminé par contre quand le nceud U est dissocié, la FEE apparait un peu
vague en contraste (fig. 4.4.2 (b)) mais elle est bien définie lorsque le contour est tracé en
se servant de lignes.

L’étoile de David obtenu par Bonnet en isotropie [19] pour p=q=1/2est retrouvée et les
triangles fautés situés aux sommets de la cellule hexagonale ont presque la méme
dimension. 1l est important de noter que les points P et Q ne se superposent pas
parfaitement comme prévu (fig. 4.4.3). Ceci s’explique discrétement par le fait que
I’arrangement est déterminé par une balance énergétique entre fautes d’empilement.
L’expérience indique que, réellement, I’énergie d’une FEE excede celle d’une FEI [20]. Ce
qui confirme que I’effet d’anisotropie est loin d’étre négligeable et que I’isotropie dans ce
cas ne fournit pas la précision requise pour certaines applications.

Pour la figure 4.4.3 (d), nous avons essayé d’ignorer la relation p=1-qet nous nous
sommes proposé de voir quelle serait la topologie de la surface libre pour p = q = 1/3.
Nous relevons que la dissociation est presque totale pour tous les sommets de la cellule et
que la dimension des triangles fautés peut étre comparée aux cas (a) et (b) qui représentent
respectivement un maximum de dissociation pour V et pour U.



CHAPITRE 1V : APPLICATIONS AUX INTERFACES COMPACTES 65

-10-8 6 -4 -2 0 2 4 6 8 -8 6 -4-20 2 46 810

=\

S

-10-8 6 -4 -2 0 2 4 6 8 -8 6 -4 -2 2 4 6 8 10

Figure 4. 4. 2 : Images simulées correspondant a une évolution de la dissociation de (a) a (d),
tel que le réseau hexagonal initial se transforme en réseau triangulaire.
(@ Lenceud U n’est pas dissocié ( q = 1/3 et p=2/3).
(b) Le nceud U est dissocié (q=2/3 etp=1/3)
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10-8-6-4202 4628 86420246 810

Figure 4. 4. 3 : Images simulées correspondant a une évolution de la dissociation de (a) a (d),
tel que le réseau hexagonal initial se transforme en réseau triangulaire.
(a) Dissociation partielle (q=p =1/2).
(b) Dissociation maximum (q = p = 1/3).
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IV. 4. 3 Effet de I’épaisseur sur la déformation de la surface libre

Il est connu que lors de I’épitaxie, les contraintes d’épitaxie relaxent genéralement par
I’introduction de dislocations et/ou la propagation de dislocations préexistantes.
La relaxation se fait progressivement avec I’épaisseur de la couche déposée car les
dislocations interagissent de facon répulsive et il faut augmenter I’épaisseur de la couche
pour alimenter la force motrice qui les fait avancer.
En ce sens, nous présentons les topologies de la surface libre dans les plans (X»,x3) et
(X2,X1) pour une épaisseur de la couche allant de 4 a 20 Mc; a raison d’un pas égal a deux et
pour un coefficient de dissociation p = q = 1/2 figure (4.4.4). 1l apparait au dessus du point
X1 = X3 = 0 dans le plan (X2,x3) et pour h = 4 Mcs une légere tension liée a la valeur du
vecteur by. Cette tension disparait totalement a partir de h = 6 Mcs.
Notre objectif, a travers cette application, est d’avoir une idée sur I’épaisseur pour laquelle
la couche ne présente plus de déformation. En effet, pour h = 20 Mcs, I’ondulation existe
mais elle est moins prononcée. La différence en grandeur entre le point le plus haut de la
surface et le point le plus bas est de I’ordre du milliéme de nanometres.
En analysant les topologies de la surface libre, nous nous sommes rendus compte que pour
une épaisseur de la couche h = 20 Mc, la couche est encore déformée; ce qui a suscité
notre curiosité pour observer de prés cette déformation a partir de cette hauteur.
Les courbes de la figure (4.4.5), représentées a trois dimensions, montrent le relief de la
surface libre et son changement lorsque I’épaisseur h augmente. Les couches sont prises
distantes de I’interface de 20, 30 et 40 Mc,, Le calcul montre que la couche reste sous
I’influence, quoique tres faible, du réseau de DMs, situé a I’interface méme pour une
épaisseur de la couche de I’ordre de 40 Mcs.
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Figure 4. 4. 4 : Topologies des surfaces libres pour une épaisseur de la couche

allant de 4 a 20 Mc; et pour p = q = 1/2.
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Figure 4. 4. 5. Relief de la surface libre pour une épaisseur de la couche
égale successivement a 20, 30 et 40 Mcs et pour g =p = 1/2.

69



CHAPITRE 1V : APPLICATIONS AUX INTERFACES COMPACTES 70

IV. 4. 4 Représentation schématique des équi-contraintes

On veut illustrer les équi-contraintes pour une epaisseur égale a 6 Mc; afin de vérifier
I’évolution de celles-ci dans une symétrie tri-axiale. En effet, nous avons choisi pour cette
application des points typiques de la cellule hexagonale et qui sont d’une part, I’apex u
correspondant a un nceud quadruple apres dissociation et d’autre part, le centre du repére O
correspondant a la zone saine. Les iso-contraintes sont tracées dans le plan (x2,x;) autour
de u et autour de O en englobant les dislocations partielles notées respectivement Z’’ et
W’ ( figure 4.4.6). 1l s’agit suivant la méme représentation, de décortiquer en détails un
phénoméne précis relevé sur les courbes de topologie des surfaces libres pour une
dissociation, prévue de méme taille, lorsque le coefficient p=q=1/2.

X1
A
Z’
S Z
Z”
X’3 r o) u > X3
W”
W \'
W’
X1

Figure 4. 4. 6 : cellule de MDs dissociée (p =q = 1/2)

Le contraste a été choisi tel que le maximum de la contrainte correspond a une couleur
noire et le minimum a une couleur blanche. Celui-ci renseigne sur un phénomene de
tension- compression entre la couche et le substrat comme le montrent les courbes des
figures 4.4.8, 4.4.9 et 4.4.10.

Nous avons suivi le comportement de o,; le long de I’axe x; (figure 4.4.7) ; les courbes
déploient clairement I’effet de la contrainte de surface ou réciproquement I’influence de la
surface libre sur la contrainte o, .
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Il est notable que I’étendue de la contrainte o, se fait symétriquement, autour de u; nceud
quadruple situé a x3 =5 nm et x; = 0 nm et, également, autour du centre O en englobant
les partielles de Shockley situées de part et d’autre de ce point.

X, (nm)

-15 -12 -9 -6 -3 0 3 6 9 12 15
X (nm)

-15 -12 9 -6 -3 0 3 6 9 12 15
X (nm)

Figure 4. 4. 7 : Equi-contraintes &;; dans le plan (X,,X;) représentées respectivement
autour des points O et u.

La contrainte o,,, quant a elle, vérifie bien la condition de nullité & la surface libre (figure
4.4.8). Les contours de la contrainte autour de O ainsi qu’autour de u indiquent une
symétrie satisfaisante aprés dissociation du réseau. Aussi, le contraste définit bien la
compression de la couche de silicium.
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Figure 4. 4. 8 : Equi-contraintes G ,, dans le plan (X,,X;) représentées respectivement
autour des points O et u.
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En outre, nous avons choisi de représenter en plus des contraintes o, etoc,,, la contrainte
61, pour bien décrire I’effet des partielles. Une influence de ces derniéres sur la surface
libre surgit. Un phénomene uniforme de tension-compression localisé a I’interface autour
des partielles notées Z’* et W’ est relevé. Nous remarquons un contraste inversé des
courbes de la contrainte tangentielle s,,, s’étalant de part et d’autre du centre O. La méme
forme des courbures représentées au niveau des zones comportant les partielles est

retrouvée au niveau de u.
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Figure 4. 4.9 : Equi-contraintes o;, dans le plan (x»,X;) représentées respectivement
autour des points O et u.
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IV. 5 Conclusion

Nous avons restreint cette application a I’étude d’un systéme homogéne constitué
d’une couche de silicium désorientée d’un angle de 5° par rapport a un substrat possédant
les mémes propriétés, en nous inspirons des travaux de Foll et col sur le sous joint de
silicium et ceux de Bonnet et col sur le mono cristal Nizs Ptos(111) recuit. Aprés nous étre
attachés a calculer les champs de déplacement et de contraintes générés par les fautes
d’empilements interfaciaux, nous nous sommes rendu compte d’un effet d’anisotropie
important, d’une influence de I’épaisseur de la couche en compression et d’un changement
de morphologie de la surface libre qui est du essentiellement a la dissociation.



CONCLUSION GENERALE

Les méthodes théoriques et expérimentales constituent deux approches indispensables

pour concevoir des materiaux; seulement dans I’élaboration de certains systémes
épitaxiques celles-ci s’averent insuffisantes pour répondre aux défis actuels de la
technologie moderne, particulierement en microélectronique et en optoélectronique.
D’une part, les approches théoriques font souvent appel a des approximations importantes,
parfois difficiles a justifier. D’autre part, les interprétations expérimentales sont
fréqguemment délicates a cause de la complexité des phénomenes observés au niveau des
interfaces cristallines. La réealisation d’expériences de laboratoire sur des modéles idéaux
employés par le théoricien peut, dans certains cas, étre totalement impossible.
En conséquence, les chercheurs ont eu recours a une frontiére entre ces deux approches :
les méthodes numériques.
En effet, celles-ci sont en voie d’acquérir une place aussi importante que les deux
approches classiques. Elles permettent de réaliser des calculs exacts et de mieux
comprendre les phénomenes observés. Il est possible en modélisation numerique de
contréler les parametres de la structure épitaxiée et de vérifier les hypothéses
simplificatrices. Cependant les techniques numériques ne se limitent pas a un seul role,
elles peuvent étre, également, un outil de prédiction quantitatif des propriétés physiques.
De plus elles se substituent en partie a I’expérience réelle, lorsque le colt de celle-ci est
grand ou lorsqu’on a besoin de mesurer des grandeurs physiques dans des conditions
expérimentales extrémes. En ce qui nous concerne, nous avons étudié théoriquement et
numériquement un modele géométrique d’interface plane lorsque celle ci :

1) appartient a un bilame mince.

2) est comprise entre un substrat monocristallin et une couche mince.

Nous avons supposé, dans le premier modele que I’interface est tapissée d’un réseau
hexagonal de dislocations de misfit (MDs) dont les nceuds alternés sont dissociés en
partielles de Shockley délimitant des fautes d’empilement intrinseques. Nous avons établis,
dans le cadre d’une élasticité anisotrope, les champs élastiques relatifs au modele étudié en
se basant sur une formulation en séries de Fourier doubles. La formulation théorique mise
au point integre de fagon explicite I’arrangement des dislocations. Les termes qui
tiennent compte du réseau de dislocations considéré sont définis a partir des coefficients de
Fourier, déterminés analytiqguement, et sont, par la suite, introduits dans les expressions
des champs de déplacements. Le tenseur des contraintes est obtenu par dérivation et
application de la loi de Hooke. L’étendue de la dissociation est définie par un facteur g qui
représente le rapport de la surface de faute sur la surface non fautée.
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L analyse débouche sur un systéme de 12 équations a 12 inconnues complexes dont la
résolution ne peut étre que numérique. Afin de simplifier les calculs sur machine, nous
avons développé ce systeme d’équations en un systéeme de 24 équations réelles a 24
inconnues réelles. Nous avons, alors mis en place un programme en langage fortran, en
double précision, qui permet de résoudre le probleme et de donner les champs de
déplacements et de contraintes. A travers une application au bilame d’InAs/ (111)GaAs
observé par J. G. Belk et col, nous avons validé notre programme, comparativement aux
résultats disponibles en isotropie. En effet, la courbe d’élévation que nous avons tracé en
anisotropie et en quasi isotropie souligne un effet d’anisotropie important. Suite a cela,
nous trouvons plus objectif de comparer nos résultats avec ceux obtenus par T. Outtas pour
le cas d’un réseau hexagonal régulier de dislocations de misfit . Comme I’étendue de la
dissociation est contr6lée par le facteur g, nous supposons que le réseau de MDs analysé
n’est pas encore dissocié. Les champs de déplacements et de contraintes calculés sont en
parfait accord avec les résultats cités ci dessus. Nous déterminons, apres, I’effet de la
dissociation sur les surfaces libres du bilame et I’effet de I’épaisseur sur la topologie de
celles-ci. La distribution des contraintes, pour laquelle, il n’existe pas d’expressions
analytiques est également illustrée.

Dans une deuxiéme partie du travail, nous étudions le cas d’un réseau hexagonal de MDs
qui donne un réseau trigonal composé de fautes d’empilement intrinseques alternés a des
fautes d’empilement extrinseques. Les interactions élastiques entre MDs sont déterminés
théoriquement en utilisant la méme analyse définie dans la premiére partie. La mise en
équation du probléme aboutit a un systeme de 9 équations linéaires a 9 inconnues
complexes que nous avons developpé en un systeme de 18 équations linéaires a 18
inconnues réelles. La géométrie du réseau de MDs est définie par un facteur noté p et égal
a 1-q, tel que g est le parametre qui représente le rapport de la surface de faute sur la
surface non fautée. La résolution du probleme et I’application au systeme Si/(111)Si
observé par H. Foll ont permis de remarquer ce qui suit :

- La courbe d’élévation tracée en anisotropie montre qu’au dessus des nceuds U et V
de la cellule hexagonale UVWRSZ qui est a la base du réseau ne présente pas
d’intersection en en début de la dissociation et lorsque cette derniére est a son
maximum. Contrairement a cette allure, une courbe identique tracée en quasi
isotropie, c’est a dire prés de I’isotropie, montre que I’élévation a I’aplomb des
mémes points est pratiquement la méme. En conséquence, un effet des surfaces
sous jacentes est relevée.

- Les topologies de la surface libre calculées en fonction de I’épaisseur de la couche
h déposée, au dessus des points U et V indiquent pour que p = q = 1/2, la
morphologie de la couche est pareille mais I’ordre de grandeur de la déformation
est un peu plus élevé au dessus de la FEE.
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Dans le soucis de trouver une explication a cela, nous avons représenté dans le plan (xz,X1)
et suivant I’axe X, les courbes d’équi-contraintes autour du nceud quadruple u, médiateur
de la ligne UV, et autour du centre du repere O définissant la zone saine de la cellule mais
en incluant les deux partielles de Shockley formées de part et d’autre de ce centre apres
dissociation. Nous constatons que I’étendue de la symétrie de la dissociation, prévue
parfaite, se fait désormais uniformément. Par ailleurs, et quoi que la convergence des
séries de Fourier est vérifiée, le nombre d’harmonique utilisé ne semble pas étre trés
suffisant particulierement, pour certaines représentations exigeant une trés grande
précision. L’augmentation de ce nombre est possible pour d’autres applications mais le
temps de calcul est important.

Finalement, nous avons I’occasion de signaler que, I’étude a permis d’atteindre les
objectifs visé. Le probléme théorique est complétement résolu et les programmes construits
sont vérifiés et validés rigoureusement. Il s’en est dégagé des résultats nouveaux et précis
de modeéles théoriques assez complexes. Néanmoins, cette étude ouvre la voie a beaucoup
de questions, notamment pour la deuxieme partie traitée, qui trouveront leurs réponses
dans une continuité et un éventuel développement du présent travail.
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ANNEXE | : LES DISLOCATIONS PARTIELLES

La dissociation d’une dislocation parfaite en deux dislocations partielles est possible si :
bZ+bi(bf

Les partielles de Schockley créent une faute d’empilement dans la séquence d’empilement

ABCABC...de la structure CFC. Sur la figure Al. 1, on voit la déformation élastique

autour des partielles, lesquelles se déplacent de fagcon répulsive (a). Comme I’énergie est

proportionnelle au vecteur de Burgers, elle peut renseigner sur la distance entre partielles.

\v il

L.

(@)

(b)

Figure Al. 1: (a) Distorsion élastiques autour de dislocations partielles.
(b) Faute d’empilement entre les partielles.



ANNEXE Il: CALCUL DES COMPOSANTES DU
VECTEUR G DU RESEAU RECIPROQUE

Le systtme OXx,X,X; est untriédre orthonormé. Le systéme Ox,x,X; est le systéme
oblique lié¢ au réseau de dislocations ; figure A2. 1, tel que :
il TC 1 . U Xl
X;=X,c08(5—-0)=x,s1n0 = x,=—>% A2.1
1 1 (2 ) 1 1 Slne ( )
Afin d’exprimer x;en fonction de X, et X, , on fait une rotation de (% —0) du systeme

d’axes li¢ au réseau de dislocations dans le sens des aiguilles d’'une montre. On obtient :
X3 =X; cos(%—e)—x1 sin(%—e) =  X;=X;8in0— X, cos0 (A2.2)

Exprimons X en fonction de x; dans le systéme Ox,X; :

X = x;cos(%—e) =X,8in0 (A2.3)
La substitution de x; dans (A2. 2) donne :
X351n0 = X481n0 — X,c080 = X;=X; — t);—b
x5 aura finalement I’expression suivante : X3 =X; + X3€080 (A2.4)

X1

A

Xy
X1
e .,
MO K %
0
X3

Figure A2. 1 : Transformation des systémes d’axes du réseau direct au réseau réciproque.



ANNEXE Il : CALCUL DES COMPOSANTES DU VECTEUR G DU RESEAU RECIPROQUE

Considérons les composantes du vecteur G du réseau réciproque tel que :

G =na* + mc*

Comme le réseau est plan, on prend |b| = |j| =1 ; figure (A2. 2)

a=a[isin0+kcosO] et c=ck

X
<
X, !

Figure A2. 2 : Définition du systéme de calcul de @ et ¢”

soit: V=acsind

_ 1 —Crinkl=Cj=_C
a _V[b/\c] V[J/\k] V'~ acsing
* 1 .
~asind | (A2.5)

1 _ a L. .
c = v [anb] esind [ (sinO 1+ cosO K)Aj]
= 1

Py [ (sinO K —cosbi)]

(A2.6)

Donc :
G —hc—macosB j , m | (A2.7)
acsin0 c
GR=Lx +My,
a C
nx

_ I .mg _Xiy_. n _mcosf
R=2sing ¢ & th) (2sin® ~ csind

)X1+%X3

GR:(nc—macose

m
: x;, + x
a csin® )X, c



ANNEXE 111

Montrons que : p&® =—p®
Rappelons I’équation : y$? + ¢ p© + Cpp, p©° =0
Calculons cette expression pour -G :

-G -G -G -G
W%k )+(ng ' pt )+Cj2k2 pc®2 =0

Comme les composantes du vecteur G sont G; et G3, on obtient :

\IIEEG) =CimG?+Ci3s G+ (Cjys + Ciat ) (-Gy) (-G)
et (PEEG) =(Cjue + Cjar ) (G1) + (Cjas + Ciza ) (=G3)
donc : WEKG) _(PEEG) +Ciae pt®? =0

Effectuons le changement de variable suivant : p§® =—q{®

On aura alors :

G G G
\Ifgk) —(ng) + Ciaa q©? =0

Cette équation a les mémes racines que ( A3. 1) et par consequent :

Il s’ensuit que : pi® =—p@

(A3. 1)

(A3.2)

(A3. 3)

(A3. 4)

(A3. 5)



