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« La théorie, c'est gquand on sait tout et que rien ne fonctionne. La
pratique, c'est quand tout fonctionne et que personne ne sait pourquoi. Si
la pratique et la théorie sont réunies, rien ne fonctionne et on ne sait pas

ponrguoi. »

[Albert Einstein]
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Résumé

L'idée de cette étude est simple: par définititoyt défaut informe sur la
possibilité de présence de dislocations enterrdess dislocations peuvent étre
interfaciales, elles se regroupent en différenteaéx dont la déformation associée est
mesurable par observations microscopiques, tangistig¢oriquement elle est évaluable
grace au calcul des champs élastiques.

Le but du sujet est d'étre capable, d'une part,fadenir des modeéles de
comportement prédictif a des échelles nanométriqgtede reproduire, d'autres parts,
certaines observations expérimentales a l'aide gfagramme de simulation numérique
par I'application de la théorie de I'élasticité sotrope. Celle ci nous permet d’exprimer
toutes les expressions nécessaires pour décrifealmp de déformation et cela se fait par
développement en séries de Fourier, ce qui corduit systeme d’équations linéaires. Ce
dernier ne peut étre inversé que numériguemeegtsolutions sont les coefficients
complexes de la série de Fourier recherchés. Lamuh élastiqgues de déplacements et de

contraintes sont calculés en fonction de ces cneffis

Notre travail s’est focalisé sur la déterminatitinces constantes et pour cela nous
avons élaboré un programme de simulation numérigmecode MATHEMATICA qui
nous permet de faire ces calculs, ensuite de sirredechamps de déformations élastiques
(déplacements, contraintes). Pour I'applicationshavons traité le cas d’'un bilame mince
Cu/(001)Fe.

Le programme élaboré est tres général et pemtétisé pour différents matériaux

exigés par l'industrie. Les champs élastiques dansas de I'élasticité anisotrope sont

déterminés avec grande précision.

Mots-clés : bilame mince, interface, réseaux de diikations, élasticité anisotrope.



Introduction Générale

Si on commence a mieux connaitre le monde a I'tcldel nanométre, de larges
pans restent encore inconnus. D'un point de vuamnigee, un enjeu des plus excitants, a
la fois sous ses aspects fondamentaux et appliggéta compréhension des mécanismes
de déformations de ces nano matériaux. La mingtian des produits dans l'industrie du
semi-conducteur (taille des interconnections erreyproche de 130 nm) pose en effet des
problemes de contraintes mécaniques qui engendesnproblemes de défaillance et de
fiabilité (Stress Migration, Electro migration). Larise en compte de ces champs de
contraintes dés la conception est devenue un éeseéls critiques du développement de

nouveaux produits.

Les dislocations, défauts existant au sein de k@eneacristalline, sont a la base des
mécanismes de plasticité et de déformation desrimaxé De nhombreuses théories ont été
développées afin de décrire les déplacements at@®iqui surviennent autour de ces
défauts fondamentaux, notamment la théorie élastiGiette théorie est basée sur les
comportements macroscopiques et ne prend pas eptea@nplicitement I'existence des

atomes.

Les chercheurs ont voulu tester les limites deedbtorie en mesurant le champ de
déplacement expérimental autour d'une dislocatits.ont pour cela effectué des
observations de dislocations dans le silicium par microscopie électronique en
transmission a haute résolution, technique qui pehe visualiser les réseaux atomiques

dans les matériaux cristallins.

Le champ de déplacement expérimental obtenu aoét@aré avec les champs de
déplacement théoriques de la théorie élastiquenseés deux variantes : isotrope et
anisotrope .Pour effectuer ces observations, leschburs ont développé une nouvelle

technique de traitement d'images, dite « analyserdages de phase ».

lls ont montré que c'est la théorie de I'élastiaitésotrope qui est vérifiée, avec une

précision de 3 pm : a une distance de quelquesnmetines du cceur de la dislocation, le

cristal se déforme différemment selon les dirediomstallographiques distinctei}s [

' Centre d'études de chimie métallurgique (CECMrpy\sur-Seine), et du Centre de recherches sur les
macromolécules végétales (CERMAV, Grenoble) du CNBS collaboration avec le Département de
recherche fondamentale sur la matiére condens€@&E&uUCEA-G Grenoble),



D'un point de vue fondamental, ces résultats peemietde confirmer
numériguement la validité de la théorie anisotraiéchelle nanométrique. Il sera possible
a l'avenir d'étudier les limites de la théorie 'déakticité qui ne devrait plus étre valable au

niveau du coeur des dislocations.

En se basant sur une formulation en séries de éfodouble proposé par Bonnet
[1], nous présentons dans ce travail des solugonélasticité anisotrope pour un réseau

unidirectionnel de dislocations intrinseques s#uénterface d’'un bilame mince.

Nous rencontrons dans nos calculs une équatiom@umiiale du sixieme degré qui
est résolue numériquement. La détermination deicieats de Fourier menant au calcul
des champs élastiques requis consiste en la résolatmérique d’'une matrice de 24

équations linéaires a 24 inconnues complexes.

Ce travail est présenté en 5 chapitres. Dansdmipr chapitre une synthese des
résultats bibliographiques relatifs au sujet esfisée. Dans le deuxieéme chapitre nous
rappelons la théorie des dislocations.

Dans le chapitre Ill, nous présentons la géoméuigrobleme pour un réseau de
dislocations unidirectionnel ainsi que les condisioaux limites.

Le chapitre IV est consacré au développement agabit des champs de
déplacements et de contraintes en élasticité aofsat

le chapitre V est réservé aux applications numeésquour I'hétéro structure d’'un
bilame mince Cu/(001)Fe .

Au terme de ce meémoire une conclusion généraleoupgnt I'essentiel des

résultats obtenus est présentée.
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Introduction .

Ce chapitre est consacré a une synthese des tesidta plus significatifs
concernant les défauts interfaciaux et particutiemet les réseaux de dislocation de misfit
(MDS) tapissant les interfaces cristallines.

Un rappel sur les travaux expérimentaux est présatdns une premiere partie
notamment en microscopie électronique en transoms$M.E.T), a haute résolution
(M.E.T.H.R) ou encore en microscopie a effet tu(®eM), et sera suivi d’une autre partie

sur les travaux théoriques .

Les dislocations: apercu historigue

Contribution Chercheur Année
Calcul théorique de résistance au Frenkel (1894-1952) 1926
cisaillement
Postulat des « Verhakungen » Dehlinger (1901-1983) 1929
Orowan (1901-1989)
Postulat des dislocations coins Polanyi (1891-1976) 1934
Taylor (1886-1975)
Postulat des dislocations vis Burgers (1895-1981) 9391
Mécanismes de multiplication des Frank (1911-1998) 1950
dislocations Read
Observation en MET des dislocations Hirsch 1956

. 1 Travaux expérimentaux.

L’étude structurale des hétéro-interfaces a begub@néficié ces dernieres années
des progrés réalisés éi.E.T et M.E.T.H.R. Ainsi en 1953, Hedges et Mé&tH2]
réveélent I'existence de lignes de dislocationsradrieur de cristaux de bromure de cuivre,
ces lignes se joignent les unes les autres, emdsdeples, formant de larges cellules. Ces
différents arrangements observés sont de deux:tgmesignes paralleles précédemment
étudiés par différents auteurs ( Burgers [3], BrggggVan der Merwe [5], Read et Shockly
[6], [7]) ou bien en arrangements hexagonaux périas.

L'une des premiéres observations des dislocatiotexfaciales aux interfaces

cfc/ce, en utilisant la M.E.T, est celle de Bardsétiter [8] pour les interfaces de laitan

[0}
B. lls ont observé un réseau périodique de dislogatinterfaciales espacées de 90-1000

gu’ils associent aux désaccords paramétriques e pparalleles proches (13d)et

(110). a linterface; proposant ainsi pour chaque didiocaun vecteur de burgers



de 1/3 [111}¢ et 1/2[110}.. Plus tard, Bollmann [9] interpréte ces résult@ksyr une
orientation NW, en terme de sa théorie du résedd.DS

Rigsbee et Aaronson [10] étudient, quant a euxefface cfc/cc du silicium et

[0} [0}
observent alors 2 réseaux périodiques, espacésctagment de 15-25 et 22-9R\.
Ensuite Hall et Aaronson [11], utilisent une auteehnique pour examiner linterface

cfc/cc dans un alliage Cu/Cu pour différentes molpiies de précipitation et
d’orientation, avec les plans (114 )et (110); toujours parfaitement paralléles. Dépendant

de la morphologie de précipitation, un ou deux aggede dislocations interfaciales sont

observés en microscopie électronique avec un esmEatede 29?\ au moins. Utilisant le
critere g.b, ils démontrent que les vecteurs dgdrsrassociés a ce type de dislocations
sont compatibles avec ceux prédits par le modéle€sieau 0. Enfin, en 1989 Foorwood et
Clarebrough [12] montrent que pour deux différerdgentations entre les plans cfc et cc
d’'un alliage Cu-fe, I'interface est constituée dais réseaux de dislocations interfaciales
dont les vecteurs de burgers ne sont pas des veates deux réseaux mais des vecteurs
du réseau DSC ( Le réseau DSC est le plus gramhuwécommun a deux autres réseau
différents ayant une supermaille commune).

Les avancées en matiere d’observation par M.BE.MdE.T.H.R effectuées sur des
bicristaux minces ont décelés, pour une oriematibative particuliere des deux cristaux,

la présence de réseaux de dislocations (FIG.F1Ge1.2).

s nin 5= (220

FIG.1.1: Evolution d'un réseau parallele de DMSg&aAs/InGa,.x apres un processus

thermique.

FIG.1.2 : la présence de réseaux périodiquessiiecdtions pour une orientation relative

particuliere des deux cristaux effectués sur d@ssbaux minces



Les études effectuées sur les couches mincessééposur des substrats
monocristallins révélent I'existence de réseauxlig®cations interfaciales bien organisés,
et dont la densité et le caractére dépendent @datsdraramétriques et angulaires entre les

cristaux le long de linterface (voir Figure 1.3 ).

Couche

Substrat l|:|'>

Accord Contrain Relax
ée te ée

FIG.1.3 : Représentation schématique de I'accomtimdadu réseau d’un film mince lors de sa
fixation sur un substrat de parameétre de mailli&aiht. Les contraintes de cohérence peuvent

étre relaxées par des dislocations de misfit ([eigler droite).

Les premieres observations de réseaux de dislosatie désaccord aux interfaces
ont été faites en microscopie électronique a trasson (MET) par Matthews [46] sur le

systeme Au sur Ag orienté (001)%:—0.2%puis Jesser et Matthews [47] sur les

systemesy-Fe sur Cu -(OOl):A?a =+1.6%, Co/Cu-(001) :A?f1 =+2.4% et Cr/Ni-(001) :

%a =-3.1% [48-a, b, C].



FIG.1.4 (a)Réseau de dislocations de désaccorc FIG.1.4 (b) Observations MET du réseau carré

paramétrique a l'interface Pt (111) — Ag aprés le de dislocations vis de périodicité 38 nm et Figl.4

dépbt de deux monocouches d’Ag a 400 K suivi  (¢) du réseau de dislocations mixtes alternées et
d’un recuit a 800 K consécutives

En Microscopie électronique en transmission et densadre de [I'élasticité
isotrope, plusieurs travaux sont effectués poumaxer la nature des contrastes liés aux
dislocations situées pres des surfaces libres.i Alosvie et Whelan [13] calculent des
profils d’intensité pour des dislocations vis phas a une surface libre voisine. Par
ailleurs, Tunstall, Hirsch et steeds [14] obsetvien contraste d’'une dislocation vis
émergeant normalement a une surface libre. Enfimibie [15] présente des images
simulées de dislocations inclinées par rapportsutéace libre.

Le contraste d’'une dislocation située a proxintiténe surface libre qui lui est
parallele est parfois inattendu, comme cela a ét&asouligné par Clarebrough [16]. Cet
auteur note que, dans un alliage Cu-8at.%Si, umeergde dislocation 1/2[011] a des
contrastes qui n'obéissent pas au critére d’inilisabg.b=0 de Hirsch, Howie, Nicholson,
Pashley et Whelan [17]. Ce vecteur de burgersdentifié a I'aide d’'un programme de
simulation construit par Head, Humble, Clarebrougbrton et Forwood [18], programme
qui ne prend pas en compte l'effet de la relaxatiersurface et qui ne fonctionne pas pour
une dislocation strictement paralléle a la surface.

En 1987, R. Bonnet et Morton [19] sont arrivésaltaler le contraste en M.E.T a
deux ondes d’une dislocation rectiligne placée dansristal élastiqguement anisotrope, a
des distances variables des surfaces libres. €el @permis de vérifier que dans certains
cas, les effets de surface sont loin d’étre néghtge

Notons également, que plusieurs investigationgmxgntales et théoriques sont
présentées pour déterminer les contraintes inteanémtérieur des phaseg et y du

6



superalliage CMSX-2. Les observations en Microse@bectronique montrent la présence
d’hétéro-interfacesy / y paralleles au plan {740} contenant des famillesiques de
dislocation coin intrinséques orientées suivant=00Ati [20]).

J. M. Kang [21] étudie la relaxation par les dligitions d’interface des
hétérostructures a fort désaccord parameétriqueaptgBaAs/Si (001) et GaSh/GaAs (001)
comme application. Il conclu que les dislocatioristdrface de type 90° sont les plus
convenables pour la relaxation du désaccord parmméta cause de leurs efficacité et
stabilité par rapport aux autres dislocations conuelées de 60°. Dans GaSb/GaAs, la
croissance en filots est étudiée en changeant leditioms de croissance telles que

I'épaisseur de la couche, la température de depgit.

|. 2. Travaux théorigues.

Nous limitons la synthése bibliographique aux ttewayant un lien direct avec le

sujet dans le cas de réseaux périodiques de disiosale désaccord.

|. 2. 1. Cas du réseaux de dislocations

Concernant les réseaux peériodiques de dislocaiintesfaciales et a partir des
résultats d’Eshelby et col [23%troh [24] obtient le champ des contraintes déseau plan
de dislocations rectilignes équidistantes situggsdin milieu anisotrope homogéne. Plus
tard et en 1962, Chou [25] propose des expresgiuns détaillées du champ des
contraintes pour un réseau de dislocations ourletste du cristal est hexagonale tenant
compte de la propriété de symétrie du cristal. epes travaux, plusieurs auteurs ont
abordé ce sujet dans le but d’obtenir le champcdesraintes et/ou des déplacements au
voisinage des réseaux de dislocations interfaciglésou, Pande et Yang [26Hirth,
Barnett et Lothe [27]Bacon, Barnett et Scattergood [2Bpnnet [29]). Deux types de
dislocations sont, alors traités: les dislocatimmisnseques et les dislocations extrinséques.
Une formulation rigoureuse en série de Fourier tof@iburnit les champs élastiques du
joint interphase a structure périodique (simpledouble) [30]. En effet, dans le cas d’'un
réseau de dislocations intrinséques identiquesietiiples (cas unidimensionnel), Bonnet
détermine analytiquement les champs élastiguesa@®pents et contraintes) et I'énergie
élastique stockée. L'auteur résoud, par la suild, [Biéoriguement le probleme lié a un
réseau périodique de dislocations intrinseques xirineeques situé a linterface d’'un



bilame mince en introduisant I'effet des surfadbeek sur la dispersion des contraintes et
I'énergie stockée a l'interface

En 1994, R. Bonnet et M. Loubradou [32] proposemie uapproche dite
« continue », dans le but de décrire les positaaomiques autour de dislocations de misfit
localisées le long d’'une interface plane entre dailleux hétérogénes anisotropes, I'étude
de I'hétéro jonction (001) CdTe/(001)GaAs s’est rconnée par des résultats tres
comparables aux images M.E.T.H.R loin des coeudsstiecations, (Fig 1.5).

(@)CdTe = : ki i o A

ij;w: 5 . l-': i- i .":-# : ﬂ“:

.I'..d-.i..-iq;" !G'I.- ‘:1. * :
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o B s

!r‘! LIPS
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FIG.1.5.a : position des colonnes atomiques FIG.1.5.b :Image M.E.T.H.R montrant
prédites par le calcul de Bonnet ,c’est le milieu le bon accord entre les positions
entre deux cceurs de dislocations théoriques et les positions expérimentales

En 1997, S. Madani [33], considére que linterfadane du bilame mince est
tapissée d'un réseau de dislocations de misfitifsgques) periodique parallele. Parmi ses
résultats le calcule du champ des contraintes n dhatériau Al/AJCu, pour des
anisotropes et un vecteur de Burgers parallélaxa 10X .

En 1998, J.G.Belk et al [34], traitent plusieursd@es pour reproduire les mesures
expérimentales obtenues lors de I'étude par S.TuMclthmp de déplacement dans une
couche d’InAs croissante sur du GaAs (110), et dums champ de déformation des
dislocations coins. Le modele basé sur la théolassmue de I'élasticité a donné
satisfaction (Figurel.7.a), mais le modéle basélasuméthode de R.Bonnet [35] (1981)

s’est revélé plus adéquat (Figurel.6.b).

0
X1/A

FIG.1.6 :Champ de déplacement atomique a travessdigon [001], les deux types d’atomes sont
représentés (In et As).(a) Résultat obtenu a petia théorie classique de I'élasticité, (b) Redul

obtenu par la méthode de bonnet pour un résedisldeations espacées de 60nm.



En 1999, R. Bonnet [36] détermine explicitementétasticité isotrope le champ
élastique d'un réseau plan, bipériodique de disioea de misfit paralleles aux deux

surfaces libres d’un bicristal mince.

Plus récemment en 2005, M. Brioua [37] a traité clemposé tricouches
NiSi,/Si/GaAs sous l'effet d’'un réseau de dislocatianerfaciales de type coin pour un
vecteur de Burgers b//Q§I1G.1.7).
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FIG.1.7 : Superposition des champs des déplacen@ntanisotropes et Cquasi-
isotrope du matériau tricouches NiISI/GaAs sous l'effet d’'un réseau de dislocations

coin interfaciales pour un vecteur de Burgers xy//O

En 2003, R. Bonnet [38] détaille le champ élastiduen défaut cristallin parallele
aux deux surfaces libres d’'une lame mince isotrage,déformation plane, avec une
nouvelle approche utilisant de facon répétée latswl classique du probleme de Flamant.
Les solutions pour une dislocation coin ayant votimn quelconque dans la lame mince

et un vecteur de Burgers parallele aux surfacefoestie.

En 2003, Fabien Leroy [39] analyse l'interface am@lage et les réseaux de
dislocations qui la garnissent par des calculsagiéité continue isotrope. Les champs
élastiques (déformations, contraintes, déplacemeintdensités d’énergie élastique) sont
calculés pour les réseaux carrés de dislocationstvipour les réseaux de dislocations

coins. Ces calculs permettent de quantifier lesngizaélastiques en surface.



En 2007, X. Wang [40] présente une application’élasticité anisotrope a des

multicristaux déformés par un réseau de dislocatammisfit.

En 2008, Emmanuel CLOUET [41] calcule le Champ éelatement créé par une
dislocation vis dans le fer (FIG.1.8) en adoptantfdrmalisme de la théorie élastique
anisotrope des défauts linéaires rectilignes géiéa développé a partir des années 1950
suite aux travaux d’Eshelby et[dR] et de Stroh [43, 44].

@ (b)
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FIG.1.8: Champ de déplacement créé par une dislocatioravis k& fer. (a) et (b) : champ obtenu

par calculs ab-initio [4] aprés soustraction dunshatlastique de Volterra .

En 2009, V. G. Myagkov [45] dans son article ifét« They - Fe formation in
epitaxial Cu(001)/Fe(001) thin films by the solidte synthesis : Structural and magnetic
features » utilise I'analyse magnétique et la ddfion par rayons X pour calculer les
caractéristiques structurals et chimiques de édiustructure Cu(001)/Fe(001), ainsi que
les propriétés électroniques et magnétiques du flequel fait I'objet actuellement de

plusieurs et d’intenses recherches dans le dondaite physique.
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Obijectif principal du travail .

Maitriser le code Mathematica pour étre capabilmeadpart, de fournir des modéles
de comportement a des échelles nanométriques etpdeduire, d'autres part, certaines
observations expérimentales a l'aide du code delaiibn numérique par I'application de

la théorie de I'élasticité anisotrope.

Hypothéses de travail .

Dans notre étude, nous nous sommes basés suplethéyes suivantes :

1- Le type de réseau de dislocations utilisé wstréseau unidirectionnel de
dislocations coins.

2- L'interface couche/couche est considérée parfant plane.

Obijectifs a atteindre.

1- Etude des champs de déformation élastique (uéftons, contraintes) générés par
un réseau de dislocations unidirectionnel en atilisla théorie d’élasticité
anisotrope.

2- Maitriser le code Mathematica afin d’étre capablfélaborer un programme
numerique pour simuler les effets élastiques.

3- Modélisation, a I'échelle nanométrique du praf@eposé et résolution.

4- Application au bilame mince Cu/(001)Fe .

5- Interprétation et comparaison des résultatsnoist&lans notre cas a ceux obtenus

dans le cas d’une élasticité isotrope.
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Introduction a la théorie des dislocations

Introduction .

Une couche mince est une fine pellicule d'un mateédéposée sur un autre matériau,
appelé « substrat ». Le but du dép6t est de datesepropriétés particulieres a la surface
de la piece, tout en bénéficiant des propriétéssives du substrat (en général : tenue
mécanique), par exemple :

« conductivité électrique : métallisation de la soefapar exemple pour observer un
échantillon isolant au microscope électroniquelayzme

« optique : tain du miroir, traitement anti-reflet sd@bjectifs d'appareil photo,
nickelage des casques de pompiers pour réfléectundéeur (infra-rouges), dorure

de leur visiere pour éviter I'éblouissement

En science des matériaux, le dép6t d’'une coucheensur un substrat conduit,
généralement a la naissance de dislocations. Uslecdtion est un défaut linéaire
correspondant & une discontinuité dans l'orgaoisatie la structure cristalline. Une
dislocation peut étre vue simplement comme un "gumahde déformation élémentaire au

sein d'un cristal possédant un champ de contraénk@sgue distance.
Elle est caractérisée par:

« la direction de sa ligne,
« un vecteur appelé « vecteur de Burgers » dontilm@oeprésente I'amplitude de la

déformation qu'elle engendre.

Les dislocations ont une importance capitale pag propriétés physiques des
matériaux cristallins :

« ce sont elles qui, en se déplacant, propagent farrdation plastique. Elles
permettent ainsi la mise en forme des pieces rngial.

« les déformations du réseau cristallin qu'elles iseht facilitent la diffusion des
atomes. Elles peuvent ainsi piéger des défautsiadtelles .

« elles influencent les propriétés électroniquessgasi-conducteurs

12



Description générale d’une dislocation

Supposons qu’un cisaillement élémentaire d’'uneadcs# inter-atomiquér se
produise uniquement le long d’'une partie du plarcidaillement. La ligne qui sépare la
partie qui a été cisaillée de celle qui ne I'ed, @t la ligne de dislocation. Elle apparait ici

comme la limite d'un demi plan atomique qui distddement les plans voisins (FIG.2.1).

FIG.2.1: Représentation du plan de cisaillemensdsmncristal.

Bien qu'observées dans les cristaux liquides awtddb siecle par G. Friedel, il
aura fallu attendre les années 1950 et linventiltn microscope électronique en

transmission pour les observer dans les métau® 2R ).

FIG. 2.2 : Dislocations observées au MET dans tatilon de fer (Dorlot)

Il .1. Modeéles de dislocations

Le concept de dislocation dans un milieu « contirest bien connu depuis les travaux
du mathématicien Volterra au début du 6%cle. La construction dite « de Volterra »

permet de créer formellement une dislocation.
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Elle consiste:

« dans un premier temps a couper un volume selon suméace quelconque

s'appuyant sur une ligrne;

« puis a déplacer I'une des levres de coupure paorap l'autre selon un vectegr
(appelé « vecteur de Burgers ») ; dans les sotidstllins (un milieu discontinu),
ce vecteur est toujours une translation du réseau ;

« enfin, dans une derniére étape, il s'agit de rectdls deux levres de la coupure et

de relaxer les contraintes nécessaires au déplateme

Lorsque ce déplacement est en dehors du plan ge cleurecollement nécessite I'ajout
de matiere. Cette construction aboutit a la foramat'une discontinuité linéaire (purement
élastique dans un milieu continu) bordant la serfda@ dislocation ainsi créée est définie
par la position géométrique de la ligheet de la force nécessaire au déplacement relatif
des deux levres. Elle ne dépend pas de la posieda surface de coupure. Dans un milieu
discontinu, la ligneL marque le «cceur » de la dislocation. Dans cedtgon, le
déplacement des atomes de leur position initialepeat pas étre défini par une
déformation élastique.

La ligne de dislocation ne peut s'arréter a l'istérdu cristal mais doit, soit émerger
sur une imperfection (surface, joint de grain, auislocation), soit se refermer sur elle

méme. Deux cas particuliers de dislocations rgoidls sont intéressants : la dislocation

coin (b perpendiculaire 1, vecteur unitaire de la ligr8 et la dislocation vish, paralléle

au).

I1.2.. Dislocation coin.

FIG.2.3: Représentation des dislocations coins darwistal.
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Elle peut étre visualisée aisément si on effe@yardcessus de Volterra en insérant
un demi-plan atomique supplémentaire dans la streigbarfaite, a la maniere dont on
enfoncerait un coin dans une piéce de bois (FI(.2.3

Ce mode d'adaptation est utilisé par certainestggdorsque des lignes paralléles
suivent une forme de largeur variable, comme pamgte les lignes de grains sur un épis

de maisou les lignes d'aiguilles sur un cactus

Il . 3.Dislocation vis

................

FIG.2.4 : Représentation des dislocations vis dangristal.

La dislocation_vistire son nom du fait que chaque point sur le @ plaatomique

perpendiculaire & la ligne de dislocation montendpas égal @& a chaque tour d’'une
trajectoire qui enroule la dislocation. La topolglu champ de contrainte autour de la

dislocation est donc celle d’une _héliaai encore, si on fait le tour de la ligne en aaut

d'atome en atome, on monteblersque I'on fait un tour ( FIG.2.4).

Il . 4. Dislocation réelle

i mixte

'\ coin

FIG.2.5: Représentation des dislocations réelles da cristal.
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Dans le cas général, la dislocation a un caradiémixte, ou le vecteur de Burgers

bet le vecteur unitairt de la ligne forment un angle quelconque ( FIG.2.5)

Il .5. Propriétés des dislocations

I1.5. 1. Vecteur de Burgers

Le vecteur de Burgers se définit comme étant léevecnécessaire a boucler un
circuit initialement fermé dans le cristal parfattqui se trouve ouvert lorsqu'il enlace la
ligne de dislocation. Ce vecteur n'est pas quelgerdpns un cristal mais représente une
translation du réseau. Par exemple dans l'alumirgumest cubique a faces centrées, le
vecteur de Burgers traditionnellement rencontrébest/2 [110], de norme |b|= 0.29 nm.
En termes plus mathématiques, il s'agit de l'istégdu déplacement sur un circuit fermé

enlacant la ligne de dislocation.

Physiquement, le vecteur de Burgers représenteplitaicie de la déformation
transportée par une dislocation. Comme les dislmtaitsont des objets flexibles, deux
dislocations peuvent interagir pour former unesiggne dislocation, si et seulement si, la
quantité de déformation est conservée : on parlpmdion attractive. Il s'ensuit qu'a un
nceud entre plusieurs dislocations, la somme degwscde Burgers est nulle (analogie
avec la loi de Kirchhoff®

(@) (b)
—»ow—»o—? >0 —>0—>0—
© © © © © ©
© © © © © ©
© © © ® ©

© © © © ©
« 0+ 0+ 0«0 <—O<—O<—Cf

FIG.2.6 : Construction du vecteur de Burgers d'diséocation coin. (@) cristal parfait,
(b) dislocation coin

I1. 5. 2. Champ de contrainte élastigue

Comme une dislocation isolée est une singularigstigue, elle développe un
champ de contraintes a longue distance. Autoureddisiocation, les liaisons entre les
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atomes sont perturbées. Typiquement pour une distoccoin, et au dessus de
celle-ci, la couche supérieure se trouve en tantindis qu'en dessous la couche est en

compression.

hY

En assimilant le réseau cristallin a un milieu cuntélastique, le champ de

contraintes autour de la dislocation peut étrerdéted.

Il1. 5. 3. Mouvement des dislocations

Il existe deux types de mouvement :

+ le glissement, correspondant au mouvement de liecdison dans le plan défini par
son vecteur de Burgers et la direction de sa ligne
+ la montée correspondant au mouvement en dehoradwe glissement.

a- Le glissement

Ce mouvement est dit « conservatif » car il ne sgite pas de transport de matiere.
Il s'effectue de proche en proche par la ruptute etcollement des liaisons atomiques a la
maniere dont on ferait glisser une double fermetokir. Ce type de mouvement est
particulierement efficace pour propager la déforomatet se produit généralement sans
autre apport énergétique qu'une faible contraixtérieure. De fagcon imagée, on s'imagine
tres bien qu'il est plus facile de trainer un tapisle sol en faisant propager une série de

petites bosses plutot que de tirer I'ensemble pis (&1G.2.7).

FIG.2.7 : Représentation de I'analogie entre |datggment d’une chenille et le déplacement

d’'une dislocation
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b- La montée

Pour déplacer une dislocation en dehors de sondaalissement, il est nécessaire
de déplacer des atomes sur de longues distanegsodessus est non conservatif et a lieu
grace a la diffusion des lacunes ou d'atomes fiittels dans le matériau vers le cceur de la
dislocation. Comme la quantité des lacunes/intexistiet leur diffusion est un processus
thermiquement actif, la montée apparait généralembaute température (FIG.2.8).

FIG.2.8: Déplacements d’atomes selon un
plan atomique dense (fleche de gauche) et
selon un plan peu dense (fleche de droite).
Les plans sont matérialisés par les lignes
pointillées
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PRESENTATION DU PROBLEME ET CONDITIONS AUX LIMITES

Introduction .

Au cours de I'épitaxie de deux matériaux, si lesxdparamétres de maille sont
différents, une interface composée d'un réseauoghéie de dislocations coin va

apparaitre pour relaxer les contraintes de désdgmmameétrique misfit dislocations ».

Le « misfit » est bien connu dans le domaine datbéie.

I |11
Cristal 1
Dislocations coin
Cristal 1

Cristal 2
‘ ‘ Cristal 2

b m

FIG.3.1: Une des désorientations cristallinesipésslors du collage et les réseaux de dislocation
gu’engendre le raccordement cristallin.
le désaccord paramétrique : les parameétres deenaadt b des deux cristaux sont différents. Le
raccordement engendre la formation d’'un réseaowihidimensionnel de dislocations coin.
Les dislocations formées, sont confinées et péyieet dans le plan de l'interface

de raccordement.

Il .1. Géométrie du probléeme

La Figure 3.2, montre en détail, la géométrie dobj@me pour un réseau
unidirectionnel de dislocations coins, qui se d@weent périodiquement dans le plan
d’une interface séparant une couche monocristattimce, d’épaisseur” het une couche
monocristalline d’épaisseur.H_es deux milieux + (x2>0) et — (x2<0) sont élggément
anisotropes et caractérisés respectivement parcéestantes Gq et Cij . Cet
arrangement périodique de défauts linéaires esllelara 'axe Ox d’'un repére cartésien

Oxix2x3 convenablement choisi, tel que Oast la normale commune aux deux surfaces
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libres ainsi qu’a l'interface. La période des disitbons interfaciales egt et le vecteur de
burgers est orienté selon Px

h X2 OX2

-""C'ris‘ral +)

Interface

(Ca) K / Cristal ()

g

FIG.3.2 :Bilame mince +/- avec un réseau unidirectionnalidiocations a
I'interface , Cijk. et Cju les constantes élastiques des deux milieUgt h
sont les épaisseurs des deux milieux.

[1l .2 Conditions en déplacemers.

Nous admettons ici que l'interface est plane avex seule famille de dislocations
intrinséques réparties périodiquement et que lenphdes déplacements est périodique
(périodeA). A partir d’'un état non déformé obtenu en coupestiaisons atomiques le
long de l'interface, on peut obtenir I'état final eaccordant les plans réticulaires de
fagon que W'( cristal supérieur) et |0 ( cristal inférieure ) soient périodiques le long
de Ox3 et nuls a mi-chemin entre deux coeurdsleaations. Lorsque la période tend
vers linfini, les conditions aux limites au voisige d’'une dislocation intrinséque

tendent vers celles d’'une dislocation de transigtiacée sur I'hétéro-interface [49]

X2
| .
X1

Dislocations intrinséques

intrinseque
1 b1 ____— _ )
X1

FIG .3.3 : (a) Représentation schématique du déplacementiagsan réseau de dislocation

(b) Courbe en dent scie ou en escalietivelaux dislocations intrinseques
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La linéarité du déplacement relatif peut étre dégrar I'expression suivante:

LA 2 (3.1)
tel que Wet U, correspondent respectivement aux champs de démdats du cristal

supérieur (x2 > 0) et inférieur (x2 < 0). Commediplacement relatihUy (x1) est

périodique le long de Ox3, il peut étre développ&éries de Fourier:

+00

2inz
AU (X1) = Z Cf(n)e A dxy (3.2)
Avec :
1 A 2 inmxq
C(kn) = fXO+ AU (x1) e A dxg (3.3)
A Ix
. G AU cacri
Aprés calcul de~k | 2k s’écrit :
+00 .
ibk 2 inixq
AUy (X :Z( )e A
Kk (X1) \ 270 ) (3.4)

—00

Et comme2Uk (X1) est réel, il s’écrit

+00

B = [ N (20 35)

nn A

n=1

Il . 3. Conditions en contraintes

a/ A travers l'interface les forces sont continuess,qui se traduit par I'équilibre des

contraintes normalesx:

ok =0) = 0540 =0) (3.6)

b/ Les surfaces libres du bicristal mince sont euilibre, ce qui nous permet de

considérer que les contraintes normales sont npdlasles épaisseurs h+ et h-.

(3.7)
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SOLUTION EN ELASTICITE ANISOTROPE

Introduction .

En adoptant le formalisme d’Eshelby et col [235&bh [3], Tucker [2] est parvenu
a exprimer, dans le cadre de I'élasticité anis@yope champ des déplacements d’'une
dislocation rectiligne sur un joint plan. Par latsuHumble et Forwood [4] corrigent
certaines erreurs typographiques de la formulewdsdr [5] et vérifient la validité de leurs
expressions en simulant le contraste d’une tedildation.

Pour résoudre le probleme d’une dislocation rigaid a I'interface de deux milieux
anisotropes de nature différente, Bonnet et Dupélpet partant d’'une analyse différente
de celle de Tucker [5], arrivent a obtenir une egpion analytigue équivalente a celle de
Humble et Forwood [7].

L’'analyse du probleme devient plus difficile louggles deux surfaces libres de la
lame mince sont prises en considération.

Dans ce chapitre, nous allons développer enarnilig théorie élastique anisotrope
tout en se basant sur une analyse en séries deéefrdes champs de déformations
élastiques (déplacements et contraintes) pour seaté unidirectionnel de dislocations

paralleles aux surfaces libres d’un bilame mince.

IV .1 Champ des déplacements

Considérons deux milieux (+) et (-) supposés obéia loi de Hooke. Ces deux
milieux sont séparés par une interface plane cotapbrun réseau de dislocations

intrinséques

FIG. 4.1 : bilame mince +/-, avec un réseau unitivanel de dislocations a l'interfack,est la
période. Gy et Cj sont les constantes élastiques des deux mili€wet, finsont les épaisseurs des
deux milieux
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La Figure 4.1 montre la géométrie du probleme. hantp de déformation est

exprimé sous la forme suivante :

) = Sl o (210 @

pour (X, tendant vers l'infini, tous les coefficients tentl&ers zéro (préservation des
unités structurales), saq(fzo)(xz) qui est supposé constant.
L’intégration de (1) donne le champ des déplacement

U, = U+ V2. x, +VS.x, + 2 UM(x,). exp(2img.n.x,) k=1,2,3 (4.2)

nz0
Avecl/g =A\

Dans le cas des dislocations intrinséqugset \°, doivent étre égales a zéro pour
éviter qu'’il y ait des contraintes a longue dis@and) est une constante choisie égale a zéro

par commodité. Donc I'expression du champ de déptant s’écrit:

U, =2 U"(x,).exd2ing n x,) k=1, 2,3 4.3

nz0

Ce champ des déplacementg doit satisfaire la loi de Hooke généralisée, rdlia
contraintes et déformations :
0; = Gy -& (4.4)

1
ou ey ZE(U“ +U,, ] Gk, 1=1,2,3) (4.5)

En substituant (4 .5) a (4 .4), nous obtenons

O'ij =1/2 ( Cijkl . Uk’| ) +1/2 ( Qk| . U|,|( ) (46)
Comme le 8™ et le £™indice des constantes élastiques peuvent étrecliatiegés, donc
on peut avoir: oij =1/2 ( erkl U ) +1/2( Q“( . Uk) 4.7

Etant donné que les indices muets k et | prendesntnémes valeurs, donc les deux termes

a droite sont égaux .

0ij =Ci . Uy, (4.8)
L’état d’équilibre des contraintes dans la régies distortions s’écrit
%% 0 (4.9)
ox;
= C, ﬂ =0 (4.10)
M ox,0x,
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En remplacant I'’équation (4.3) dans (4.10), oneptitirois équations différentielles

qui peuvent s’écrire de la fagon suivante:

Cinka(-410g"n°) U " +(Ciakz +Cizkr)(2img) U+ Ciare UL, =0 (4.11)
La solution générale de cette équation s’écrisgotme:

UM (X2)= N ak. €Xp(2.1.TLg.N.[r.X2) (4.12)
Ou lesA'qk et pr sont des constantes complexes a déterminer a gartsysteme de 3
équations linéaires suivant obtenu en remplacandpe?) dans (4.1):

[Citk1 + (Cakz +Ciak1)Pa + Gake-Poa] - AMak=0 (4.13)

Le systeme s’écrit sous sa forme compacte :
AN ak=0 (4.14)
ol A = [Caxs + (Cake +Caka)Pa + Goka-Pal

En adoptant pour les constantes élastiques la otionea deux indices
1151, 22 2, 33-3, 23-4, 13-5, 12-6

L’équation (4.13) s’écrit sous forme explicite denhaniere suivante :

|fcﬂ+(cm+cm)pa+c%ra2 GH G+ G pr GF GH G+ O P G bfx
Lc61+(c%+czopa+c%g2 GH G+ G pr G F &+ G+ © o &, JLA J:
Cut(CutCR*+ Cuol® GH( Gt Q) p+ G F GH C+ © o Gub

Ce systéme est similaire a celui obtenu par Eshellnol [23] dans le cas d’'une
dislocation rectiligne placée dans un milieu honmegen élasticité anisotrope. Il admet

pour chaque pdes solutiond’q non triviales si le déterminant de A&st égal a zéro :

det (Ax ) = ‘ it T (Cre tCoi )R + G i": 0 (4.15)
On obtient ainsi une équation du sixiéme degrg,efo =1,....,6) qui s'écrit :
Ko+ Ki.p + Ko.p? + Ka.p® + Ka.p* + Ks.p>+ Ke.p° = 0 (4.16)

Avec Ko, Ki Kz, Kz, Ky, Ks et Ks sont fonctions des constantes élastiques Qifsle
expressions :

Ko = C11Ce6Css-C11Cs6 -Cs5Ci6 +2.C16C15C56-CoeCis -

Ky = C15Ci6(Cset+2.Cost+Cap)+2. Gss(Cr1. Coe-Cr6Ci2) +C11(Coo(CastCas) -
2Cse(CagtCo5))+2Cs6(C15C12+C16C14)-2CasCr6-2Co6Cas”
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K2 = C11C22Css+2C16C26Cs5+2C11Co6(Cast Cas)-2C16Ce6(Cas-Cas) +
C44C11Ce6-2C11C24Cs6-Cr6Cs6(2Capt3CostCa5)-C25C11(2Ca6-Ca5)-4CasCr6Caz
Cs5C12(2Ce6+C12)-C11C46"-CaaCas™+2C15C16C4+Cr5Co6(Coe+2Cos)+C15C12(2Cost Cag)-
2C15Co6(Cos+C14)+C12C14(Cos+Coe)+C12C25Cs6-CaeCrsCos+CaeCra CratCse)-Coo(Cra™+Cse)

K3 = 2Gs5C22C16+(Cas+Ca3)(C11Cazt+Cog”)-2C45Co6 +4 CazCr6Cos+2CasCriCost
4C24C16C14+2(Cop+C14) (C12C25-C24C16)- CaeCs6(Co6-3Ci2-Cie)-
2(Cag+Ca5)(C11Coa+C16Co5)- Cr6Cas™-2Cs5C26C12- 2CasCieCirt
(C12+2Cs6)(C15Caa+ Cs6™+ Cs6C14-2CasCi2)+ Ci5C12Co4 -2Co6Cra’+
Ci15C26(2Co5-3Cag)-Co6Cs6 -2 Cs6C14C26+2Co6Cse +C14Co6(2Cos-Cae)+
C14C12C46-(C14+Csg) (Co6Cs6+2C22C15)

K4 = Cp2Cs5Ce6+2Cu5C16C221 2 Ca5C22C1 612 CasCo6Ce6+ CaaCr1C221+2CusC16C26-4C16C25C04
2C16C24Ca6-C11Co4 - Cs5Co6 -4 C12C26Ca52C5C26Co6-2CasCroCosr
C44C1°+2C15C26C24+2C12C04Co6+2C15C14Coa+2C14C24Co6+ CocCoe™+
2C56C25C261C14C26Cs6+2C14C24C251 Cr2C46Cs61CasCs6Ca6+2C12Ca6C25-C26Ca6Cs6-
3C14C46C26+C12Ca6"-2C2C15C6-Co2C14” 2C5C14Cs6-CarCs’

Ks = Co6C22(CastCas)+2CasCsCr6+2CasCos(C2z-Ca)-2Co6C24C25-2C16Co4 -2 CasCos -
2C44C26C12+2C12C24Ca6+Ca6Ca26(Cr6t2Cos-Cap)-2C22Ca5(Csp+Cra) +
2(Cs6+C14)(C24C26-C22Cs5)

Kg = -Cp2Ca6™-Co6C24-CadCot”+Ce6C2Caa+2Ca6C26C4

Donc pour résoudre le probleme il faut calculerdigsracines du polynéme .(5).
Ces racines sont d’'aprés Eshelby [23] complexesgpei la densité d’énergie doit étre
toujours positive. Ainsi les coefficients du polyné sont réels et les racines complexes

considérées ici sont :

ps (0=1,3) et leurs paires conjuguées scpﬁt(O(:l,s).
Dans la suite du probleme seules les racines & panaginaire positive sont choisies. Ces
racines s’écrivent: p{” = pl(n) + ip, (N (4.17)

aveca =1, 2, 3 et pq(n) >0

Pour chacune des racingsdonnées en (47) on résoud le systéeme Efyk suivant:
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|(F11 F12 F13\\| |()\ch1\|
LFZl F, sz L)\IGZJ =0 (4.18)
F3l F32 FS )\IGS

Avec :

F1:=C11+2C;6p+Coep’

F25=Co+2Coap+Co2 p°

F33=Css+2Casp+Cadp’

F12= Fo1= Cer+(Cos +C12)p+Coop”

F1s= Fa1 = Gs1+(C14+Csg)p+Caep’

F23= Fap= Csg+(Cas +Cag) p+Cazp’

LesA’qk obtenus sont exprimés donc en fonction destGont complexes, ils s’écrivent:
N =N (n) £ N, ' (n) (4.19)

La théorie rapporte que les déplacements et les ¢otgsane dépendent que des valeurs

relatives de\'") (k=1, 3).

En posant arbitrairemeit,3=1 on peut, a partir de .(48), calculer:

_ F12F23_ F13F 22

A, = (4.20)
. I:11F22 - I:12 I:21
-(F.F.—F
)\.uz: ( 11723 13]:21) (4.21)
I:11 I:22 - I:12 F21
)\'ug =1 (4.22)

La troisieme équation du systemel@) est toujours veérifiée car en remplagaint
etA‘q2 par leurs valeurs obtenus en2l) et (422), on retrouve I'expression du
déterminant de la matriceFqui est égal a zéro.

Les Aqk choisis pour le calcul des déplacements et degaintes s’expriment en

fonction des\‘ 4 par.

N
Na1 = —L (4.23)
T N, N, )
N
Aoz = a2 - (4.24)
(A2, +22, +22, )
N
—as (4.25)
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tel que: Aa? + A5 +Ao; =1 (4.26)

Les équations (41) ont ainsi comme solution générale des comlonaisinéaires

des solutions trouvées pour chaguaeutrement dit:
6

U™(x,) = 2N, .expRiTg np, %, ) (4.27)
a=1

Ou lesC! sont des constantes complexes qui peuvent éeeniétes par les conditions

aux limites.

Pour simplifier la résolution du probléme, consahér arbitrairement six constantes

complexes:

ng*) /2..1n
(0=123

4.28
[Yof“) [ 2.i.1n (4.26)

Et sachant que pour=4,5, 6
Pak = P @3k et Ak = A (@3

U™ (x,) peut s'écrire de la maniére suivante

3, XM ) QIY

UM (x,) = 22— expRimgnp, X, )+

T expR.imgnp, % . (4.29)

2.0.1.n

Ou les constantes complex¥d” et Y seront déterminées a I'aide des conditions aux
limites relatives au probléme.
La combinaison de (4) avec (429) permet d'écrire le champ des déplacements lsous

forme suivante :

3 x(n)_)\ )
U, =% RAeRe el @ingn tep x)] 4
nzo a=1 &.1.TL

Y™ Nak
2.i.1.n

.explimgn.x, +p, X, )] (4.30)
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IV .2 Expression finale du champ des déplacements

Pour plus de performance sur le plan numeériquegstl convenable d’écrire
I'équation (430) sous une forme ou la sommation ne tient congpie des valeurs
positives de I'entier n. On peut I'écrire sousdaniie :

3
Uo= 2 2.Cexd2imgn(q+1,.x ) (4.31)

nz0 a=1

Oules C" sont faciles a déterminer puisqug est une fonction réelle

—(n)

= Ciio = K
Donc la double somme .(31) devient

ZZiRe(C{,‘k) .co[sZr[g r(x1+ r xz)] +Re(i cgk) .si|{|2 g n(x1+ I, xz)] (4.32)

n>0o0=1

Enposantw = 2.1tg, I'expression finale de {Hevient

U, = X[ 3 lfeosinat, +1, )

n>0
x Re[(-.X™ A, ).exp(-nw.s, .X,) + (-i.Y V) Au).exp(nws, X, )]}
+{sin[na(x, +1,.%,)]x Re[(X™ A, ).exp(-nws, .X,) + (Y Au).exp(nws, .X,)]}
k=1,2,3 (4.33)

IV . 3. Champ des contraintes

Le champ des contraintes est obtenu a partir deidion (433) en utilisant la loi

de Hooke qui s’écrit Oy =C; -

ok =Cuij - Ui j = Gair.Ui1+ Cuiz.Ui2t+ Cuiz.Uis (4.34)
Sachant que dans notre case dépend pas dg,>on aura:

Ok =Cuir-Uiat+ Guiz.Ui2 (4.34)
d’'ou enfin :

0k= Ci11.U1,1+ Caz1.Uz 1+ Cur2.U1 2+ Guazz.Uz 2 (4.36)
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Avec
U, = ;(;Jg[{cos[n.qxl +1,.X,)]
x Re[(i.X) Ay ). exp(w s X )+ (i A ).exp@. .S 4})
+Hsin[na(x, +1,.x,)] x Re[(X” A, ).exp(-mw s X )+ Aar ).exp@. .S ,.x )]}
(4.37)
U, —%[n ]Z[{cos[nw(x +1,.,)]

x Re[(. 4" A, ). exp(w 8 X )+ (¥ ez ).exp@ .S M)
Hsin[na(x, +1,.%,)] x Re[(X” A, ).exp(-w s X )+ Az ).exp@. .S ,.x )]}

(4.38)
En posant

A=nw(Xy+rgX2)
C = Xg.exp( -n.w.5.X2 )
D =Yq.exp(nwsy.xz2)

On aura:

U, Z;,( ji{ cos(A) .RE-iA, C) +(-iXa D)| + sith) .ABA, C)+(XaD)] | (4.39)

a=1

Et

U, = ;(nnji{ cos(A) .RE-iA,, C)+(-ixe: D)| + sifA) HEr,, C)+(Ae2 D)) }

a=1

(4.40)
D'ou
Y ( )ZZ{sm(A) Re{iAa, C) Csa +(hea D)Cyy)
+COS@A ). R{a()‘alc Cunt ()‘ )Cklll }
(4.41)
Et
Cun U= )ZZ{sm(A) RYiA.; C) Cuza +(Raz D)Cyiz]
+COs@A ). R{a()‘azc Cuat ()‘ )CkI21 }
(4.42)

En sommant les équations (4.37) et (4.38), on obtie
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( jzz R4 Aq C+)‘°‘1 D Ckl11+()\u2 C+ a2 D) 'Q<I21] ( Cos@ ¥ i sink )) (443)

n>0 a=1

De méme
Cuz- U ZZR4 Aas CH+Aas D)( COsA )i sing ))r Cuz

n>0cx 1
()cal.C—)\al.D)(cos(A Hi sinfd )sOl Curo }

(4.44)
Et

Cuz-Us» _ZZR4 Ao C+Aaz D )( COsA )i sing ))ru Cuaz

(*u-C=Aaz.D)(cos@ )+i sind )s, Cy», |
(4.45)

= Cyp2- Uy, +Cypp. U ( jZZRE{ )\a 1:Carz tA, .Gy 22)( Cos@ ¥ i sinf ))C ot

n>0 a=1

(Xﬂll-ckuz +X02-Ck|22)(COS(A Y+ i sinf\ )D Lo +()\al Cuz tAq, Ck|22)( CoR Hi siN )p Sa (4.46)
~(Xa1.Cuzp +Xa2.Cyzy )(cOSA Y+i sind ) D s, }

Sachantque pg =rq+i Sy €t [_)q =r, —Is,

On aura:

Cuiz- Uy, + Gy U [ jZZRE{ Ao 1G22t A G 2)( Cos@ ¥ i sing ))C Ry

n>0 a=1

+(chl-Ck|12 +Xu2-ck|22)(COS(A )i sinA )D P, }

(4.47)
Donc
( jz Z Re{(/]al Chnr + /]az-cmzl)(COS(A) +i Sin(A))-C- +
n>0 a=1
(/1 #1.Cyaps + A2 Cop JCOSE) +iSIN(A)).D + (A, Couzy + Ay Criza J(COSEA) + i Sin(A))C.p,
+(101.C sy + A2 Coizo [cOSE) +isin(A))Cp, |
(4.48)
w 3
0. = [ 2]5 3 cos.R{Cus * PuConc) # el * PuCull 4
n>0 a=1
[111 (Cklll + _paCkIlZ) + jaz (Ckl21 + _paCkIZZ) D } +
sin(A). Rei{[Aal (Cklll + paCkI12) +Au, (CkI21 +P,Cyz )]C +
[/] al (Cklll + paCkI12)+ Aaz (CkI21 + paCkIZZ )]D }
(4.49)

On obtient finalement I'expression suivante:
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0; =2 9223:[{005[“@ (X +10%)]+

n>-00=1
xReX (" L, .exptn ws, X, ¥ Y Lo .eXp(ws, X, )} {Sinfw &+ r, %, )}
xRe[i. X" .L g . eXpen S, X, ¥i Y Lo .exp(ws, X, )} (4.50)

avec (9 #\a,-[ G T Po Gz
i,j=1,2,3 , 1=1,2

IV . 4. Conditions aux limites

Afin de pouvoir résoudre le probléeme lié au modgieisi, nous appliquons des
conditions aux limites appropriées :

IV. 4. 1. Conditions en déplacement

La linéarité du déplacement relatif a I'interfacupétre exprimé par :
by < :
(Ui -u;] === (1/n).sinnw.x,) (4 51)

X,=0 Tt -y

IV. 4. 2. Conditions en contraintes.

a/ La continuité des contraintes normalesnéeliface impose la relation suivante:
S R (e (4.52)
Cette condition traduit I'équilibre des deux crista l'interface.

b/Les surfaces libres du bilame étant en dmyeili on peut affirmer que les
composantes normales du tenseur de contraintesisthes pour x= h" et x=h ce

qui donne:
| a ]h =0 (4 .53)
| 0% ]h =0 (4 .54)
¢/ Condition d’équilibre a la surface librgsh”
0 gy,
- =0 4.55
{ 2%, } (4:59)
d/ Condition d’équilibre a la surface librg=h
[90;, |
2k
Z T2k =0 (4.56
o, |,

IV .5. Systeme?24 x 24 et matrice associée
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En omettant I'exposant n, les 12 inconnues complexg, Y, , X_ etY,, sont
donc les solutions du systeme linéaire a 24 équatiéelles obtenues par combinaison des
expressions des déplacements38} et des contraintes .B0) avec les conditions aux
limites (451) a (456).

3 — —
ReZ’—(x;.A;k +Y;.>\ak)+(x C N Y D A )] =b, (4.57)
a=1
3 . .
Rei [ (X K + Yo A =(X 5 N #Y 4 R =0 (4.58)
a=1
3 _, .
ReX[(X; i +Yo Loze) (X oL s # oL aa]| =0 (4.59)
a=1
3 . __
ReiZ[(x;.L;2k Y Do) =X oL o #Y oL e )] =0 (4.60)
a=1
3 3
ReD (Ainter.AC)+Rei) (A inter AS) =0 (4.61)
a=1 a=1
3 3
ReY —(Ainter.AS) + Re.iD_(A inter AC) =0 (4.62)
a=1 a=1
3 3
ReY (Binter. BQ) + Re.iD_(Binter.B3=0 (4.63)
a=1 a=1
3 3
ReY —(Binter. B9 + Re._(Binter.BG =0 (4.64)

a=1 a=1

Avec Ainter =X; L%, EXPONL(@a)+ Y, .Lax EXPON2()

Binter =X .L 5, EXPON3(@)+ Yy .Lgzk EXPON4a)

Et

AC(a)=cos(n w.r,.h")

AS(a) =sin(n w.r, .h")
BC(a)= cos(n w.r,.h")
B%a) = -sin(n.w.r,.h7)
EXPONI(0)= exp(-n. w.s;. h")
EXPONZa) = exp(n w.s;. h")
EXPON30) = exp(n w.s,.h)
EXPON4a) = exp(-n w.s,. h)

Pour faciliter les calculs numériques, il est pfasanmode d'utiliser des grandeurs réelles.

Pour cela posons:
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X:=A!+iB!

a

X: =A; +iB]
Y;=C! +iD;
Y, =C; +iD;

Noe = Noge +iNg
N = Ng +iNg,
Aok = NG —iNT,
Na = N — i)\i;k
Lo = Lo+l
Lo = Lo +il G
Laa =L —iL G,
Laq =L, —iL G,

On obtient ainsi le systéme suivant:

3
D AN HBING —CiNG = DINs + AN, BN, +CoNy, + DA, = b, (4.65)
o=1
D AN, —BING +CINL = DING + AN +B Ny —CoNy, + DNy =0 (4.66)
o=1

3
ZA;LraJrzk _B;ngzk +C;Lra+2k +D:XLI(:2k —A J— r(x_2k +B J— la_zk e J— r(x_2k D l— Ia_zk =0 (4-67)

1

Q
1

M

_A;Ligzk _B;ch;er +C;Li;'2k -D ;Lro:rzk +A J— io_(zk B J— r0:2< < J— io_rzk 1D l— rcx_:k =0 (4-68)

Q
1
[y

3

DAL ~BILL)AC (@) = A LS, +B L 15)AS () EXPON L(a) 0.69

H(Ci Ly, + DyLs5).AC() + (CiLit, — DiLY ) AS(a)]EXPON2(a0)} = 0

a

Zs:{[(_A;LraJer + B;Lic;rzk)AS (G) - (A ;I— ic;zk +B ;]- r(x+2k )AC (G)EXPON 1((]) (4 70)

H=(Cq L + DiL20)-AS(@) +(Cq Ly = DL 4)-AC(0)JEXPON2(c)} = 0

a

3

D{l(AiL s Bl ) BC(@) = (A L5 +B L ') BS (a) EXPON3(@) i
H(C L + DL 50 BC(@) + (C; Ly — DL ) BS(a)] EXPONA(a)} = 0

a

2{l-AL G +BILG)BS(@) ~ (AL +B L 14)BC () EXPON3(a) w12

H~(C; Ly + D7L50)-BS(@) + (C; Ly — D; L) BC(@) EXPONA(a)} = 0
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En posant

Poc =[ L. AC(@) = L, .AS(a)]. EXPONL(@)
Que = | L, AC(@) + L, AS ()] [EXPONL()
Rac =| Lo - AC(0) + L, AS(a)] . EXPON2(@1)
S =| Lip- AC(@) - L . AS(ar)] . EXPON2 ()

Ey = | Lio-AS(@) = Ly, AC(@)].EXPONL()
Fy =[ L AS(@) - Ly AC(a)] [EXPONL(ar)
Gy = |~ L -AS(@) + L7, . AC(0)] .EXPON2()
Ha = Lo AS(@) + L, AC (@) EXPON2(@)
| =L, BC(a) -LY, BS(@)]. EXPON3(ar)
K =[Ln-BC(@) -L%,, BS(@)].EXPON3()
M =[L%, BC(a) +L%,, BS(@)] EXPONA(@)
N =[ L .BC(@) - LT, BS(@)].EXPONA(t)
Toe =Lz -BS(@) - L, .BC(@)] . EXPONB(a()
Vg =L, BS(@) - L, .BC(@)] . EXPON3(@)
W, =[-L%,,.BS(@) + L, .BC(a)].EXPONA(at)
Zoe =] ~L's-BS(@) = L, -BC(@)] . EXPONA(@)
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Chapitre V

APPLICATIONS NUMERIQUES.



APPLICATIONS NUMERIQUES

Nous regroupons, dans ce chapitre, I’ensemble des applications numériques que nous avons
effectué pour le cas du réseau parallele de dislocations de misfit confiné dans un bilame mince :
Cu/(001)Fe

Nous présentons dans ce qui suit I’essentiel des étapes de calcul effectuées par le programme
que nous avons ¢laboré, ainsi que la validation de celui-ci, ensuite nous exposons les résultats en

déplacements et en contraintes obtenus pour des orientations différentes des dislocations.

V. 1. Etapes de calcul du programme.

Parmi les calculs que notre programme construit permet de faire:
1°/ détermination de la matrice de passage du repére lié au cristal, au repere cartésien de travail pour
que Ox; soit perpendiculaire aux plans réticulaires qui constituent I’interface commune aux deux
cristaux.
2°/ exprimer les constantes élastiques C;; de chaque cristal dans le repére de travail.
3°/ calcul des parties réelles et des parties imaginaires des six racines complexes p, du polynéme
du sixieme degré obtenu en combinant la loi de Hooke et la condition d’équilibre que doit vérifier le
systeme étudi¢. Pour chaque p, a partie imaginaire positive, le programme calcule aussi les
constantes complexes > Aq (' k = 1,3 ) et en déduit les ©° Lg; 7 qui sont des constantes
complexes.
4°/ I’inversion numérique d’un systéme de 24 équations a 24 inconnues réelles, obtenu a partir des
conditions aux limites, et calcul des constantes inconnues.
5°/ la reinjection de ces constantes dans les équations des conditions aux limites permet de s’assurer
de la validité des calculs.
6°/ les constantes ainsi calculées sont réintroduites dans 1’expression des déplacements pour
calculer:

a/ I’erreur relative a I’interface (x, =0).

b/ I’évolution du déplacement relatif Au a I’interface en fonction de x; (x2, =0).

c/ le déplacement des unités structurales autour des dislocations dans le plan ( x; , X, ) pour
différentes orientations de celle-ci.
A partir de la loi de Hooke et en connaissant le champ des déplacements, le programme permet
aussi de calculer:

a/ la distribution des contraintes en fonction de x»

b/ la dispersion des iso-contraintes dans le plan ( x;, X2 )
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V. 2. Matériaux utilisés.

Le cuivre (Cu) CFC le fer (Fe) CFC
b Z_ b
o . .
L ] [ ]
L ]
- W . L] [ ] v »
» ]
L] L
X X
La S WUCTIFE QU CUIvFe La structure du fer

Tableau 5.1 : Données

Désignation Parametres Cu Parametres Fe
Paramétres de mailles a (nm) 0.361 0.355
Vecteur de Burgers b(nm) du réseau 0.253
Période du réseau de dislocations A(nm) 15.10
Ci1=168.4 C1=232
Constantes ¢lastiques anisotropes (Gpa) Cp=1214 Cin=136
Cu=754 Cau=117

Le calcul du vecteur de Burgers et la période du réseau sont calculés par les expressions suivantes :
b=(acy Tar)/22"
1/2
A=@cu - ar)/(acu -aF)2

V. 3. Calcul d’erreur a I’interface.

Pour examiner la précision des calculs effectués par le programme, nous avons tracé le
déplacement relatif interfacial en fonction de x; (Au = f ( x; )) a partir des résultats donnés par le
programme que nous avons superposé a 1’expression analytique (3.1) établie au chapitre 111, dans le
cas d’un bicristal mince Cu/(001)Fe. Pour différentes valeurs du nombre d’harmoniques n(n=20,
100, 200, 500, 1000 et 2000), la figure (5.1) présente une linéarité du déplacement relatif interfacial
qui devient optimale pour un nombre d’harmoniques €levé. En effet, les courbes deviennent de plus
en plus rectilignes et superposables dans le domaine de validité de I’expression analytique qui se
situe entre la premicre dislocation placée a x; = 0 et la deuxieme dislocation placée a x; = 15.10
nm correspondant a une période. En faisant varier le nombre d’harmoniques n et en s’¢loignant de
quelques b de chaque dislocation, la convergence des séries de Fourier se fait de fagon nettement

meilleure.
38



Au(nm) Au(nm)
[ ) Y 3
n=20 e 0.1| n=100 ‘_,n o
P ] )
0.1 ,‘,.~ "'.
0.05 ",o 0.05 S "J
w“w 0 P
Ofe ..e‘ ° * P hd
9@ o®
-0.05 oo’ -0.05 .s‘.
_oe® o°
0.1 o° W g
L ee® -0.1 o®
/. /./‘
0 2 4 6 8 10 14 0 2 4 6 10 12 14
X (nm) X (nm)
Au(nm) Au(nm)
° -
0.1| n=200 o*° o.1| n=500 L
o o’
o o
0.05 . 0.06 .
«®
Ole I ad . Ole o9 I’
..' ..o
o ‘o‘
o o
0.6 e 0.05 e
o o°
0.1 ——4*¢ 0.1 —go?
o° I ad
0 2 4 6 10 12 14 0 2 4 6 8 10 12 14
Xi(nm) X (nm)
Au(nm) Au(nm)
0.1 | n=1000 .t 0.1 | 122000 L
- ° - °
P P
0.05 i 0.05 6‘.
- ‘.,I" - o?
P ad °
Ole 7 ® Ole T~
o o
°® o
0.05 +*° 0.05 *°
o° o°
ad o®
-0.1 ./e B -0.1 ./9 4
/.‘ /.‘
0 2 4 6 10 12 14 0 2 4 6 10 12 14
X, (nm) X1 (nm)

FIG.5.1 : Représentation du déplacement relatif interfacial pour différentes valeurs de n,

pour le systéme Cu/ (001) Fe.

Analytique

Evaluée
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FIG. 5.2: Etendue du déplacement relatif interfacial sur deux périodes.

Les calculs effectués prés du cceur, ne permettent pas de donner de bons résultats par suite
de convergence tres lente des séries parce que 1’application des lois de la théorie d’¢élasticité n’est

plus valable au niveau du cceur de la dislocation. L’erreur relative est définie par :

AR = | (Auprogramme - Auexp.analytique) / Auexp.analytique

n X1:5b X2:b

20 A R=3.31% A R=7.82%
100 A R=2.37% A R=4.25%
500 A R=0.94% A R=2.03%

V. 4. Champ des déplacements:

On présente dans ce qui suit les résultats obtenus dans le cas d’un bilame mince Cu/(001)Fe.

V. 4. 1. Influence de la variation de I’épaisseur des couches sur la

déformation

Les Figures (5.3) a (5.7) montrent le champ de déplacements dans un plan Ox;x, pour
différentes épaisseurs h™ et h™ des couches sous ’effet d’un réseau de dislocations interfacial en

considérant deux orientations respectives du vecteur de burgers.
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b // ox, Fe @ b // ox,

S N A A M I AP P I R M S Jie e o®® % 04 40,0060 00°°°°%000e,,,00c¢-"
oo.o0°......000000000......000. ........'°--oo°'...'...°°o..00°
2 P I e®®%e, 2-000°°°o_. ..._.ooaoo._. o —
0000°°°. .°ooo...oo00°‘ ..°oo.o o ..‘0go.o°°°.. ..'030....
0 s o wmwoese emes snme’ “"unnoo 0'3:.. ::333:.. :::e
) BRI LA oo o2
"".....'00000000.°.....Oo.ooo .°00... .....oo.o. Cee
Rir e et O, s et s -2 '.....I-.......'Co....'.......-
00000 %0 0050000000000 °%°00c5000000 ..o..-.........Doo...0'........
4| 00 90000 0lg00e0(0000 000000500 4e0el000 _4"00..o0'"""-...._...-0000...,

-5 0 5 10 15 20 -5 0 5 10 15 20
X (nm) X (nm)

FIG.5.3 : Courbe illustrant les champs des déplacements du bilame mince Cu/(001) Fe sous I’effet d’un
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FIG.5.4 : Courbe illustrant les champs des déplacements du bilame mince Cu/(001) Fe sous I’effet d’un
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FIG.5.5 : Courbe illustrant les champs des déplacements du bilame mince Cu/(001) Fe sous I’effet d’un
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X, (nm) X5(nm)

41



X (nm)

s0 000 P00 PoogePpooocooe
0000 e0000®090 00000000 = """"“"
ooooo-oooooooooo.ooooom .,u m oo
®0 00090 000e0% 000000000 o = unmm
0000000400 o0 0000000 +~ P
® ® © 0 0900 0 g 0® 00 008 00 0 o0 g fwm s
e 000 ®9P 00 0 Qg® 0 0080000 fou Il oo
seeeeto0e § f 00t o000 0 o ' oo
uoooo.oooca-cooo.oooocﬁ lh a-B
0000 et 000, ,,0°%°0 000000 Sﬁ oo
® 0 00 060 000g49h oo 00 0 oo u Y )
00 cececsoceg 000000 wm .o
©0 0000 9000000000000 00 hdd
.....-....-.....'.....m eO .'m
00000000 ®0000p00000 Fﬂ b4
e eceeseccePoscosoocooe \1}+ oo
0000 g 0000000059000 00 Oh oo
IAARNE NN REL LR I R, S °° 1n
R //w\w oo
e cees e 0ee®% oo cs0000e0 oo
o0 000000, 0® 0006800000 C o ”“”““”
e 00 ®®9P 00 0 g® 0 0080000
ooooo-ooo’\ao..ccccco % vM. "cu-c-ucauo
e00cege e e T A Te 00000000 cHe) eeccpeocce
P I R M/ "“"“”“”””o.-couc-cucu-cu-c-ucau
P P Y = edboe®000000 00000000000
00 cececsoceg 000000 o O IS0 SN At SHON "“u"" """u“"
-oooo.oooooooooo-aoooo_k_u ma — -cuoc-ouccu_k_u
¢ooccgeccsoemecosorescoe — 00000490090 gp000%0 000000000000
“”””“..“““o-..u””“-o"“““““ lmOv.Al m\ 00000 900000000 000000P000 0000000
=] g 9 1w o =}
s © ° v g S % A T8 9 R
= B
g S 7
£ £ 2
— 0 5
8 g &
0000 eseoeephoocctoccne .mlw
eo e O =
PR DRI PRPRP PPPPRS o g
00000900, pg0000 ooooom % =
”oooo.oooﬂuwﬂoo“” ”””“” dC
cesccdee®es focessoscnse m; o
ooooo.ooioooo oooooﬁ m %
DI ®0c00do0000 0 —
eeeccsecce®fecoogocnne Lnuam
0e0ccesec0c®8ccccqgoccce o Q
ee0eesee®®°2c000docecooe Srnm beoo s
eeeees e oooo.ooooom ] ﬂ Lecse
@00 0epo0ce0epge000coco e — S
LI I I R O e X R X ) mm
o0 ®0 o9 00goepoecee eeoo0 o0 e < N
[N NN N EEEY LG XN b] =
®e0eedoesgopoooogeecce m o
DO I IR RN —_ =
©0000000, 20000000000 = <
©0000000¢ ,830000000000 () %
eececctoce o eeoee LI O —
e0000d000® ®e00g90000e = .
CRCNC RN NN g ®eccgo0ccne Wd
0e00e0gpo000®°Fooo0oq00000 C ()
ec0cese0®®3ecccqoccne o
e0ccese00®8000080c000 0 o
=]
eeg oo O
ceeceteesepeseedecees l -3 F
coceohocssoposcsdocece . r% = 0000000000000009000000000000000
ccecebsocehoecsdocsse m et = 000000 0c00,00000000000000000000
g ) IS) © g =~ > 9 L © LY S Q 8
[

20nm et
sont:
42

10nmet h

=100.

n
et de 7 nm pour b//Ox,, ce qui traduit une influence de 1’orientation de la

Plus I’épaisseur de la couche est petite , plus la déformation est grande a I’aplomb des
L’épaisseur pour laquelle il n’ya pratiquement plus de déplacement est de 9 nm pour
couche de fer pour une orientation du vecteur de Burgers b // Ox;, ceci est du au fait que

b//Ox
le parameétre de maille du cuivre est supérieur a celui du fer.

I’orientation du vecteur de Burgers b et I’épaisseur choisie.

dislocation sur la déformation.

cceurs des dislocations.

1.

L’évolution des unités structurales des champs des déplacements autour et entre deux
4. Les courbes décrivent bien une tension de la couche de cuivre et une compression de la

3. Les facteurs essentiels qui controlent le déplacement des unités structurales

V. 4. 2. Comparaison et interprétations des résultats.

FIG.5.7 : Courbe illustrant les champs des déplacements du bilame mince Cu/(001) Fe sous I’effet d’un
2.

réseau de dislocations interfaciales , Cjj anisotropes, b // Ox; etb // Ox, pour h"

dislocations montre que :



V. 4. 1. Iso valeurs des champs de déplacements:

Les résultats du champ de déplacements u; et u, sont présentés sur les Figures (5.8) a (5.18)
pour trois systémes épitaxiques homogénes (Cu/Cu et Fe/Fe) et hétérogéne Cu/(001)Fe. Notons

que le contraste montre clairement une symétrie autour de la dislocation coin.

Cu-Cu pour b//ox1.

X5 (nm)

5L bon s o

6 4 2 0 2 4 6

X (nm)

FIG.5.8: Iso valeurs des champs de déplacements u; et u, induits par un réseau unidimensionnel de

dislocations pour le bilame mince Cu/(001)Fe , b//Ox;, p=15.12 nm, b=0.253nm et n=100
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Cu-Cu pour b//ox2.

X,(nm) X, (nm)

S hNon s o

0.04
0.02
0
-0.02
-0.04

X3(nm)

x, (nmz)
FIG 5.9: Iso valeurs des champs de déplacements u, et u, induit par un réseau unidimensionnel de

dislocations pour le bilame mince Cu/(001)Fe, b//Ox,, p=15.12 nm,b=0.253nm
Fe-Fe pour b//ox1.

X, (nm)

FIG.5.10: Iso valeurs des champs de déplacements u; et u, induit par un réseau unidimensionnel de

dislocations pour le bilame mince Cu/(001))Fe, b//Ox;, p=15.1 nm, b=0.253nm et n=100
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Fe-Fe pour (b//ox?2).

X5 (nm)
6,
4t 5.4
2,
0,
21
_4,
_5.133
_6,
X (nm)

FIG. 5.11: Iso valeurs des champs de déplacements u; et u, induit par un réseau unidimensionnel de

dislocations pour le bilame mince Cu/(001)Fe, b//Ox,, p=15.1 nm, b=0.253 nm et n=100
Cu-Fe pour (b//ox1).

X, (nm)

FIG.5.12: Iso valeurs des champs de déplacements u; et u, induit par un réseau unidimensionnel de

dislocations pour le bilame mince Cu/(001)Fe, b//Ox,, p=15.1 nm, b=0.253 nm et n=100.

45



Cu-Fe pour (b//ox?2)

X3(nm)

x, (nmr)
x, (nm)

FI1G.5.13: Iso valeurs des champs de déplacements u; et u, induit par un réseau unidimentionnel de

dislocations pour le bilame mince Cu/(001)Fe, b//Ox,, p=15.1 nm,b=0.253 nm et n=100.

V. 5. 1. Interprétations des courbes.

Les Figures (5.8 a 5.13) correspondent au trois systémes homogenes (Cu/Cu et Fe/Fe) et
hétérogene Cu/(001)Fe pour deux orientations de b (parallele a Ox; et parallele a Ox,). Les
épaisseurs des cristaux positifs et négatifs sont choisis égales a 7 nm, pour une période du réseau
¢gale a 15.10 nm. Ces courbes sont obtenues dans le cas de 1’¢lasticité anisotrope. La symétrie des
champs de déplacements est bien visible pour la majorité des cas.

Remarquons que les valeurs des déplacements pour le bilame mince Cu/(001)Fe sont proches

des déplacements pour les systéemes homogenes Cu/(001)Cu et Fe/(001)Fe.
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V. 6. Evolution des contraintes 1, et 65, dans le composite.

Nous présentons dans un premier temps, 1’évolution des contraintes G; et G2, en fonction
de x; au sein du matériau Cu/(001)Fe sous I’effet d’un réseau de dislocations interfaciales coins
dont le vecteur de burgers est paralléle a I’axe Ox;. Ensuite, cette distribution des contraintes est

représentée également pour les systemes homogeénes Cu/(001)Cu et Fe/(001)Fe.

Cu-Fe pour b//Ox;.

o et oy pour x;=b , h*=8nm et h*=8nm .

o1 [Gpa] o2, [Gpa]
1.5
4
l ..... *
0.5 .°"°=... 2 .
®eq, .'
o Soo..... 0 hALLY PP cove
- O, ° '~.
a 'o...'. . 2 (N .. [ ]
.. [ ]
1.5 ° .
% 4 .
5 4 =2 0 2 4 8 8 ®© 5 4 2 o0 2 4 & 8 %
o1 et g pour X1= A/2, h*=8nm et h"=8nm
o1 [Gpa] o2 [Gpa]
06 Y} 06 o...“.o
[ ] [ ] [ ] L
0.4 .o-. : . ® 0.4 o °
° ° ° °® [}
0.2 - . 0.0? °
o o .
0 o °
° .. 0 ° ..o
0.2 5 .. o ) o
®eqeec®” ’ DR
0.4 oo
6 4 2 0 2 4 6 82X 6 4 2 0 2 4 6 £X

FIG. 5.14: Schéma illustrant 1’évolution des contraintes o, et 5, en fonction de x, pour le bilame
mince Cu/(001)Fe, Cj; anisotropes, p=15.10 nm pour n=100.
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X
1c 7

et oy, pour x;=b , h*=8nm et h'=16nm
o1 [Gpa] 02[Gpa]
1 :”. 4 °
0.5 %o
2 .
0 —-,....\ ®e,
0.5 * 0
\ . “
y N, , ™\
., - .0. °
-1.5 %% o .
.. 4 ..
15 ~10 5 0 5 X> s 10 = 0 5 X>
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0.6 0.6 9®%%
.o.'o. ° 0. ..
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o1 et g» pour x1= b, h*=10nm et h*=20nm
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0-5 2 \J
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0
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FIG.5.15: Schéma illustrant 1’évolution des contraintes 6, et G5, en fonction de X, pour le

5
bilame mince Cu/(001)Fe, C;; anisotropes, p= 15.10 nm pour n=100
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Cu-Cu pour b//Ox;.

o1 et g pour X1= b, h*=8nm et h*=8nm .

o1 [Gpa] o2 [Gpa]
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FIG.5.16: Schéma illustrant 1’évolution des contraintes ¢, et G5, en fonction de X, pour le

bilame mince Cu/(001)Cu, Cj; anisotropes, p= 15.10 nm pour n=100 49



o1 et o, pour x;=b , h*=10nm et h*=20nm .

o1 [Gpa] o2 [Gpa]
2 5
1.5 4 *
1 % 3 .
0.5 B8 2 o
0 1 \\
-0.5 0 — =
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FIG.5.17: Schéma illustrant I’évolution des contraintes G, et G5, en fonction de x, pour le bilame
mince Cu/(001)Cu, Cj; anisotropes, p= 15.10 nm et n =100
.Fe-Fe pour b//Ox;

o et oy, pour x;=b ,h*=8nm et h"=8nm.

o1 [Gpa]
o2 [Gpal
2
[ )
[ ]
15 6 .
1 * °
4 5 'y
0.5 * “n
0 . L AR 2 ey
hd [ ) “
l"ooonoO'.“ b Oﬁ\
0.5 . .
. > \N
5 4 2 o0 2 4 & 8% 5 4 2 o0 2 4 6 8%
o1 et o pour x1= A/2,h*=8nm et h*=8nm.
o1 [Gpa]
1
1.5 %, 0.75
1 e 0.5
[ )
0.5 %o, 0.25 Ly
L]
ol te,, '°--, ° s
% Poeee -0.25 %,
05 ., ~
., -0.5
-1 . 0.75
[ )
X, X5
6 4 2 0 2 4 6 8 6 4 2 0 2 4 6 8
FIG.5.18: Schéma illustrant I’évolution des contraintes ¢, et 65, en fonction de x, pour le 50

bilame mince Fe/(001)Fe, Cj; anisotropes, p= 15.10 nm et n=100



11 6t oy, pour x;=b h*=8nm et h*=16nm.
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FIG.5.19: Schéma illustrant 1’évolution des contraintes 61, et G5, en fonction de x, pour le bilame

mince Fe/(001)Fe, C;j anisotropes, p=15.10 nm et n=100 51



Cu-Fe pour b//Ox;.

11 et o, pour X;= b , h*=8nm et h*=16nm .

o1 [Gpa] o [Gpa]
1.5 6 .
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0 ——— 2 %
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FI1G.5.20: Schéma illustrant I’évolution des contraintes G, et G5, en fonction de X, pour le bilame

mince Cu/(001)Fe, Cjj anisotropes, p=15.10 nm et n=1000

V. 6. 1. Interprétations des courbes.

En ce qui concerne le champ des contraintes, les figures (5.14 a 5.20) montrent bien que :

1. pour toutes les valeurs de x; choisies , on obtient une discontinuité¢ des contraintes c1; a

travers ’interface .

2. 011 et 6, passent par des maximums dont les valeurs sont entre les valeurs obtenues

pour les bilames minces homogenes Cu/(001)Cu et Fe/(001)Fe.

3. Les contraintes 6, sont continues a travers ’interface et nulles au niveau des surfaces

libres conformément aux conditions aux limites.

4. La déformation est beaucoup plus grande au voisinage du cceur de la dislocation que loin

de celui-ci.
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V. 7. Effet de I’hétérogéniété du matériau.

Afin de mieux voir ’effet de I’hétérogéniété du matériau sur I’évolution des contraintes,
nous présentons sur la méme figure les courbes des contraintes G; et G5, pour les trois types de
bilame mince Cu/(001)Cu, Fe/(001)Fe et Cu/(001)Fe et ceci en gardant une épaisseur totale du
bilame constante ( h" = 8nm et h'=16nm )pour différentes valeurs de x;.

Les Figures ci dessous (5.21) a (5.22) montrent que :

1. La discontinuité des contraintes c;; est bien visible pour les trois bilames.

2. La continuité des contraintes oy, a I’interface et leurs nullité a la surface libre
conformément aux conditions aux limites est réalisée.

3. Il est notable que les valeurs des contraintes 6 et G2, sont plus importantes pour le

bilame Fe/(001)Fe que pour le systéme hétérogéne Cu/(001)Fe.

c11 [Gpa] o1 [Gpa]
15
15 '..
[ )
1 ) o~ 1 .
0.5 . ; 0.5 o %
oo 000 - 0% 00e- %0 % [}
0 g .0". o.. O.M ’.“...'o ..0' ..-. K .
0.5 vess: o I 2% | %
- '-... o0 .. ® :,,:ﬁ..']
1 h -0.5 v
.. ..
-15 % -1 .
.. [ )
2 ® %
X 5
-15 -10 5 0 5 7 -15 -10 5 0 5

FIG.5.21:Superposition des champs des contraintes o, en fonction de x, pour les bi matériaux

Cu/(001)Cu, Fe/(001)Fe et Cu/(001)Fe pour x; = bnm , x; = A/2 nm et b/Ox; et n=100.
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Cu/Fe EEEEEEEEEEN
Fe/Fe EEEEEEEEEEN
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F1G.5.22:Superposition des champs des contraintes G5, en fonction de X, pour les bi matériaux

Cu/(001)Cu, Fe/(001)Fe et Cu/(001)Fe pour x; = bnm , x; = A/2 nm et b//Ox; et n=100
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V. 8. Comparaison avec les résultats obtenus en élasticité isotrope : Effet

d’anisotropie.

La confirmation de nos résultats obtenus en élasticité anisotrope est synonyme de la validité

de notre programme original qui a été testée de manicres diverses a chaque étape de calcul apres

avoir établi les hypothéses du modéle choisi et les conditions aux limites relatives au probléme

posé. En effet un programme utilisant la méme méthode théorique de développement par séries de

Fourier double dans le cas de 1’¢lasticité isotrope pour le méme bilame mince Cu/(001)Fe construit

par I’étudiant Baroura lazhar a donné des résultats trés proches (coté allure) des résultats obtenus

dans notre cas. La superposition des courbes permet de déceler une nette différence entre

I’anisotropie et I’isotropie sachant que les monocristaux de cuivre et de fer sont trés anisotropes.

Leurs facteurs de Zener respectifs sont A= 3.20 pour Cu

I’expression suivante : A =2Cy4/ (Cy; —Cyp)
Cu-Fe pour b//Ox; et n=100.

x1=b , h*=8nm et h*=16nm
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Anisotrope ...........
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Xx1= A2 , h*=8nm et h*=16nm .
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et A=2.43 pour Fe calculés par

X,

X5

FIG.5.23: Superposition des champs des contraintes o, et Gy, anisotrope et isotrope en fonction
de x, pour le bilame mince Cu/(001)Fe, x; = b, x; = A/2,n=100 et b//Ox; .
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FIG.5.24: Superposition des champs des contraintes o, et G5, anisotrope et isotrope en fonction
de x, pour le bilame mince Cu/(001)Fe, x; = 0.253 nm, x; = 7.55nm , n=100 et b//Ox;
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CONCLUSION GENERALE.

L’ application de la théorie de I’élasticité anisotrope pour determiner les effets
élastiques (déplacements et contraintes ) générés par des dislocations a I’interface d’un
bilame mince combinée a une analyse par séries de Fourier double conduit a un systéme
d’équations linéaires qui ne peut étre inversé que numériquement. Les solutions de ce
systeme sont les coefficients de la série de Fourier recherchés et ils sont de nature
complexe. Les déplacements et les contraintes sont calculés en fonction de ces coefficients.

Ce travail nous a permis d’atteindre I’objectif principal qui est I’élaboration d’un
programme numérique en code Mathématica pour simuler les champs élastiques dans le
cas de I’élasticité anisotrope. La validité du programme original a été testée de maniéres
diverses a chaque étape de calcul, aprés avoir établi les hypothéses du modéle choisi et les
conditions aux limites relatives au probléme pose. Le cas traité dans ce travail est celui du
bilame mince. Les conditions aux limites en déplacements et contraintes ont été définies
dans un travail préalable par Bonnet. Elles sont résumées dans ce qui suit : continuité des
contraintes o a I’interface, nullité de celles-ci au niveau des surfaces libres et
discontinuité du déplacement relatif interfacial (uc" - ux). L’application de ces conditions
aux limites conduit a un systeme de 24 équations a 24 inconnues réelles qui ne s’inverse
gue numériquement. L’inversion numérique permet le calcul du champ ux des

déplacements ainsi que le champ de contraintes.

Une fois le programme validé, des applications numériques sont présentées pour
trois types de bilame mince a savoir, les bilames homogénes Cu/(001)Cu , Fe/(001)Fe et le
bilame mince hétérogene Cu/(001)Fe accommodant un désaccord paramétrique pour le
cas anisotrope..

Les résultats obtenus concernant I’évolution des unités structurales des champs des
déplacements autour et entre deux dislocations et les champs des déplacements et de
contraintes dépendent de plusieurs facteurs essentiels qui sont I’orientation du vecteur de
Burgers b, la période p du réseau, les constantes elastiques Cj; et I’épaisseur de la couche

choisie.



Nous constatons, pour le champ de déplacement, que:
- plus I’épaisseur de la couche est petite, plus la déformation est grande a I’aplomb des

ceeurs de dislocations.

- La couche supérieure est en tension tandis que la couche inférieure jouant le role de

substrat dans le bilame est en compression.

De méme pour le champ des contraintes nous avons remarqué que:
- La discontinuité des contraintes o1 et la continuité des contraintes o, a travers

I’interface conformément aux conditions aux limites est vérifiée.

Finalement, nous avons I’occasion de signaler g’une comparaison entre le code
Fortran et le code Mathemetica montre la trés grande souplesse de ce dernier (temps
d’exécution plus économique, nombre d’harmonique pouvant dépasser 2000, etc.....)
tandis que les programmes en langage Fortran construits pour le méme type de calcul
présentent I’inconvénient d’un temps d’exécution colteux et d’une précision qui va a la
limite a 14 chiffres significatifs alors que le programme élaboré en langage Mathematica

présente I’avantage d’un temps d’exécution court pour un nombre d’harmonique éleve.
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Annexe

PROGRAMME ELABORE EN
CODE MATHEMATICA



Annexe.

Programme élaboré par les codes Mathematica.

Plusieurs codes ont été écrit pour simuler les champs de déplacements et de

contraintes tel que le langage FORTRAN. Dans notre travail I’outil principal a été
MATHEMATICA, de I’éditeur Wolfram, qui est a la fois une encyclopédie de tous les
résultats connus en mathématiques et un analyseur d’équations. La caractéristique la plus

pratique de ce logiciel est sa capacité a manipuler formellement les équations.

Pour calculer les grandeurs élastiques du bilame mince, nous avons utilisé quelques
conventions. Le vecteur de Burgers est défini par b = (by, by, b3). Le calcul des champs
élastiques pour un réseau unidirectionnel de dislocations coins se fait en choisissant le bon
vecteur de Burgers. Les coefficients élastiques de la couche supérieure et de la couche

inférieure sont différents.

Toute variable finissant par p ou + (respectivement n ou -) et associée a la couche
supérieure (respectivement inférieure). L’épaisseur est notée par h* (respectivement h’), le

nombre d’harmonique est noté par ().
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