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Introduction générale

La conception de matériaux dont les propriétés doivent étre optimales devient d’'une
exigence accrue dans la technologie avancée du fait qu’ il faut, d’'une part, rassembler un
maximum de propriétés et, d’autre part, prédire le comportement de ces matériaux.
Beaucoup de questions sont, alors, posées dans la réalité et c’est comme dans la réalité
que beaucoup de chercheurs tentent d’y répondre, c'est-a-dire par un mélange
d’intuition, de données expérimentales, d’utilisation de I'acquis antérieur et
d’hypotheses parfois risquées. Ainsi progresse la connaissance scientifique de
bourrasques en bonaces, d’accumulation pointilliste de données éparses en vision
unificatrices et réciproquement d’idées puissantes et centrales en développements et
applications multiples. A I'origine de notre compréhension, relativement récente, de la
nature et du role des dislocations dans les solides, il y a la rencontre de deux démarches
distinctes.

L’'une a la fois théorique et fondamentale, consistant a étudier d’'un point de vue
mathématique les lignes de singularité dans les milieux continus pour diverses
conditions aux limites.

La seconde, expérimentale et intuitive a pour objectif de découvrir les phénomenes liés a
la présence des dislocations.

Toutefois, il faut noter que malgré de gros efforts d'une pléiade de chercheurs, on a bien
peu de données utilisables pour nos applications.

Au cours de cette étude et en nous inspirant des travaux antérieurs, I'objectif est de
mettre en place, valider et exploiter un programme en langage Mathématica. En effet, le
nouveau programme, qui détermine les expressions analytiques des coefficients de
Fourier, integre de facon explicite les champs de déplacements et de contraintes en
élasticité isotrope. Ce code de calcul présente I'avantage d’avoir une précision tres
satisfaisante avec un temps de calcul tres économique.

L’approche théorique reprise dans ce travail est basée sur une formulation en séries de
Fourier avec une définition de conditions aux limites propres au cas du bilame mince
dont I'hétéro interface est tapissée d’un réseau paralléle de dislocations de désaccord

« misfit » de type coins.
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Nous avons apporté une attention particuliére a la relaxation du bilame mince en nous
basant sur les prédictions de la théorie élastique. Dans cet axe, le travail est segmenté en
quatre chapitres.

- Le premier chapitre constitue une revue des travaux récents sur la détermination
des champs élastiques causés par les dislocations incluant quelques observations
microscopiques.

- Le deuxiéme chapitre est un rappel sur la théorie de dislocations.

- Le troisiéme chapitre consiste en une définition de la géométrie du probleme et
des conditions aux limites.

- Le quatrieme chapitre regroupe les applications numériques avec interprétation
des résultats obtenus.

Le bicristal mince Cu/(001) Fe est considéré dans ce travail étant donné que ce
systéme épitaxique présente un intérét particulier pour des applications faisant

intervenir a la fois les propriétés magnétiques et de conduction des matériaux.
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Chapitre |
Synthese bibliographique

I. 1. Introduction

Le concept de dislocation a un historique propre, certains auteurs s’accordent a
dire que les premieres observations de ces défauts remontent au 19¢me siecle. En effet, et
grace a la découverte des rayons X et de la nature cristalline des métaux, Volterra (1907)

[1] combine la nature cristalline des métaux a I'’étude du comportement élastique de
milieux homogenes et arrive a définir les discontinuités des propriétés élastiques dans
un cylindre homogene, Burgers par la suite introduit le défaut de fermeture qui porte
son nom [2].

Ainsi nait puis se développe la théorie des dislocations. Elle utilise la théorie de
I’élasticité pour les milieux isotropes ou anisotropes. La théorie des dislocations prend
d’autant plus d’intérét que les interfaces cristallines sont elle méme constituées de
défauts linéaires. La nature cristalline et périodique des métaux, entres autres facteurs
impose une certaine organisation des défauts présents dans les interfaces cristallines,
sous forme de réseaux plus ou moins complexe et caractérisés parfois par une
périodicité stricte. Comme les interfaces jouent un réle important dans 'optimisation
des propriétés physiques des matériaux, des recherches intenses se sont données pour
but, pendant plusieurs décennies de caractériser et de modéliser ces défauts a 'échelle
microscopique et macroscopique. Dans ce qui suit, nous présentons les travaux les plus
récents concernant les investigations expérimentales tout en sachant que les résultats
sont conditionnés par I’évolution des techniques de caractérisation ainsi que les travaux

numérique.

I. 2. Apercu sur quelques travaux théoriques

J. Bastecka [3] a utilisé la méthode d’Eshelby Read et Schockley pour calculer les
champs des contraintes anisotropes autour d’une dislocation coin et autour d’une
dislocation vis. Il constate que pour une dislocation vis, I'énergie de dislocation est plus
petite que pour une dislocation coin et presque la méme dans le cas isotrope. En

calculant les contraintes dans le fer, et dans d’autres matériaux, il arrive au fait que
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I'énergie élastique dans le fer, dans le cas d’'une dislocation coin vaut presque deux fois
celle calculée dans le cas d'une dislocation vis.

Sur le plan théorique, R. Bonnet et ]. L. Verger-Gaugret [4] présentent une étude
analytique sur le champ des déformations élastique associe a un cristal mince en
épitaxie sur un cristal de nature différente, monocristallin et semi infini, en élasticité
isotrope. Deux hypotheses de calcul sont envisagées dans le cadre de la déformation
plane. L'une admet la présence de dislocations de désaccord paramétrique (ou
dislocations intrinseques) réguliérement réparties; l'autre suppose la présence de
dislocations de translation (ou dislocations extrinseques) introduites par déformation
plastique. Le méme auteur [5] propose une solution analytique qui permet de calculer le
champ élastique d’'un réseau plan, bipériodique, de dislocations de misfit paralleles aux
deux surfaces libres d’'un bicristal mince; en admettant une élasticité isotrope pour
chaque cristal. En 2003, I'auteur établit une nouvelle approche pour le calcul des champs
élastiques (déplacements, contraintes) d’'une dislocation rectiligne parallele aux deux
surfaces libres d’'une lame mince isotrope [6].

Par ailleurs, le systéeme Fe/Cu(001) a attiré 'attention de plusieurs chercheurs, J. V.
Barth et al. [7] essayent d’expliquer la présence de la propriété du ferromagnétisme
dans les matériaux cfc tels que les films de fer et de comprendre I'effet d’anisotropie, due
a ce ferromagnétisme qui dépend des conditions de croissance du fer.

S. Nedelcu et al. [8] calculent, en utilisant la dynamique moléculaire, l'interaction
entre des dislocations coins en mouvement dans le cristal de Fe, et le précipité de
cuivre. Dans le cristal de Fe,, ils considerent deux dislocations coins dans le méme plan
de glissement avec des vecteurs de Burgers opposés. Ils calculent la contrainte de
cisaillement critique du fer et ils déterminent l'influence de la taille du précipité de
cuivre sur la mobilité des dislocations coins en sachant que I'une des deux dislocations
attire le précipité.

S. Y. Hu et al. [9] trouvent que la présence des dislocations interfaciales modifie
localement la température de transition ferroélectrique et conduit a une formation
préférentielle de domaines ferroélectriques autour des dislocations de misfit.

D. SpiSak et ]. Hafner [10] rapportent des investigations sur la structure et la
reconstruction magnétique des couches épitaxiques minces de fer (Fe,) sur un substrat
de cuivre Cu(001) c'est-a-dire: Fe, /(001) Cu. Ils constatent que la variation de
'épaisseur des couches épitaxiques minces de Fey sur le cuivre comme substrat change

les caractéristiques magnétiques Fe, /(001) Cu.
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R. Bonnet et S. Youssef [11] montrent qu’'une dislocation dissociée dans un cristal
mince, élastiquement anisotrope, trouve un équilibre mécanique qui dépend de fagon
critique de la position des dislocations partielles. Une analyse a deux dimensions est
proposée, basée sur la connaissance du champ élastique d'une seule dislocation dans ce
milieu confiné. Elle est appliquée a la détermination de la distance de séparation de deux
partielles dans un alliage cuivre-aluminium a forte anisotropie.

Jae-Hyeok Shim et al. [12] étudient par simulation dynamique moléculaire
I'interaction du précipité de cuivre dans le fer avec la présence d’une dislocation vis.
Ces auteurs indiquent que le champ des contraintes causé par la présence de la
dislocation favorise Ila transformation martensitique. Cette dislocation devient une
boucle d’'Orowan par la suite.

S. P. Fitzerald et al. [13] appliquent le modéle de Franck et Nabarro au cristal cubique,
dans I'hypothése d’anisotropie. Le modele est repris pour prédire le déplacement
plastique généré par une source de dislocations pendant l'ancrage de celles-ci. Les
résultats sont appliqués au fer a une température voisine de la température de
transition de phase a—vy, les résultats obtenus différent beaucoup de ceux prévus par
I’isotropie.

Soon-Gun Lee et Young-chae Chung [14] utilisent la simulation de dynamique
moléculaire pour une caractérisation structurale d’'un bilame mince de Cu/ (001) Fe.
Dans le cas de la couche épitaxique mince de cuivre sur le substrat semi fini de
(001)Fe, aucun mélange n'a été observé a l'interface de la partie du dépot de la couche
mince, et la croissance se fait, généralement, couche-par-couche. Par contre ; dans le
cas inverse; Fe/ (001) Cu, les auteurs remarquent un mélange confiné a une seule
couche atomique sur la surface de substrat (001) Cu qui s’est formée a la température
ambiante tandis que les films montrent la croissance des ilots. Ils observent,
également, que la croissance de la couche épitaxique mince de fer sur un substrat fini
de cuivre (Fe/ (001) Cu) change pour une énergie incidente de 6 eV. Les différents
aspects de la morphologie de surface entre les deux systemes de Fe/(001) Cu et
Cu/(001) Fe sont expliqués en termes de diffusion et de 1'énergie de la surface libre.
Dans le but d’'investiguer la morphologie de croissance et la qualité du film a I'échelle
atomique, le dépot est réalisé en utilisant I'énergie des atomes incidents. Ils
remarquent que la rugosité de surface augmente entre 5 et 10 monocouches. Le mode

de croissance du fer sur le cuivre dépend fortement de I'énergie incidente.
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V.G Myagkov et al. [15] étudient la formation du Fer, dans un bilame
Cu(001)/Fe(001) a des températures variables au cours de recuit. En utilisant la
diffraction par rayon X, ils font une analyse magnétique, une caractérisation structurale
et chimique de l'interface entre le cuivre et le fer. IIs constatent que la phase Fe, apparait
dans le bilame mince sous forme de précipité quand la température de recuit est

supérieure a 850°c.

I. 3. Observations microscopiques

Ces dernieres années, les observations microscopiques des dislocations a l'interface
des cristaux (couche/substrat) sont nombreuses dans les revues en sciences des
matériaux, surtout celles relatives a la microscopie électronique conventionnelle (M. E. T)
a haute résolution (M. E. T. H. R) ou encore a la microscopie a effet tunnel (S.T. M).

Dans ce sens, G. Sainfort et al. [16] présentent une analyse des joints de grains dans
des bicristaux d’acier inoxydable, de nickel et de cuivre. Les microstructures
intergranulaires mettent en évidence des réseaux de dislocations qui ont été interprétés
sur la base de la théorie du réseau 0(Le réseau 0 est le lieu de tous les points en bon

accord entre le cristal 1 et le cristal 2 séparés par des régions de mauvais accord).

Fig. 1. a. Joint de flexion autour de I'axe [001] dans un bicristal de cuivre
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Fig. 1. b. joint de flexion autour de l‘axe [001] dans un bicristal de nickel.

Fig. 1. c. Influence de précipités sur les réseaux de dislocations intergranulaires
(acier inoxydable).
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Fig. 1. d. Interaction d'une dislocation de matrice avec ce réseau de dislocations intergranulaires

(acier inoxydable).

B. G. Demczyk et al. [17] examinent les bilames (001)/Fe/(001) Cu, (110) Fe/ (200) Cu
et ils trouvent qu’ils sont équivalents respectivement aux systemes (111) Fe/(011) Cu et
(110) Fe/(100) Cu. IIs trouvent également une correlation entre la rugosité d’interface
et la rugosité de surface indiquant que l'interface se propage a travers le film durant la

croissance.

Fig.2. section micrographique électronique de: (a) Co, (b) Fe, et (c) couches minces de Ni / Cu/Si(100)
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De leur c6té Bonnet et al. [18] ont fait une analyse du contraste d'un sous-joint de
torsion (001) du silicium, obtenue en MET a deux ondes qui est interprétée de facon
quantitative au moyen de la théorie dynamique de la diffraction des électrons. Les

caractéristiques du contraste sont discutées en fonction de I’épaisseur de la lame mince

et des effets éventuels de relaxation élastique du sous-joint dans la lame mince.

Fig.3. Sous-joint de torsion (001) dans le silicium. Comparaison des contrastes obtenus : (a) pour une
image expérimentale d'un réseau carré de dislocations de misfit vis (période = 45,5 nm). Désorientation :
0,48°; (b) pour trois images calculées (d = 25, 17,5 et 10 nm, de gauche a droite). Le plus bas (haut) des
trois minimums (maximums) d’intensité, soit 0,346 (0,910) est représenté par un contraste noir (blanc).

Ahlem Boussaid et al. [19] observent, en microscopie électronique a transmission a
deux ondes, une interface tapissée d’un réseau dense de dislocations de Somigliana dans
un sous-joint de torsion (001) Si. Les auteurs proposent alors une méthode basée sur le
contraste a deux ondes, qui tient compte de I'hétérogénéité élastique du matériau et de

la surface libre pour les joints de grains.

Fig.5. Géométrie d’une ligne zigzag coudée dans un sous-joint de torsion imparfait (001) Si, micrographie
électronique (200 kV) prise en condition deux ondes avec g.
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Sami Youssef et al. [20] montrent que les dislocations filantes des hétérostructures du
film mince sur substrat interagissent élastiquement avec les surfaces libres. Dans le cas
de la relaxation plastique de I'héterostructure Sip.ssGeo3z2/ Si (001) par exemple, et grace
a un programme de simulation en contraste, ils montrent que les partielles d'une
dislocation filante ont un caracteére vis, ce qui explique la production des dislocations

interfaciales anguleuses de 60° par de multiples glissements des partielles.

Fig. 6. (a) Contraste simulation, le vecteur b de la dislocation filante principale b =-1/2 [0 11].
(b) Les dislocations droites calculées qui relaxent aux deux surfaces libres avec un vecteur de
burgers b=-1/2 [0 11] (a gauche) et 1/2 [0 11] (droite).

(c) Les partielles de la dislocation filante noteés respectivement 1, 2, 3 et 4

D’autres systemes épitaxiques ont été observés également tel que I'interface d'un film de
NiSi; épitaxie sur un substrat de silicium par recuit. La structure atomique de l'interface
est explorée par microscopie électronique a transmission. Des dislocations sont mises en

évidences au voisinage des facettes {111}. [21]
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Fig. 7. Une image de MET en coupe de NiSi2/Si le long de direction <011>. Les interfaces (100) sont

indiquées par une fléche horizontale. Les facettes {111} sont indiquées par les fleches verticales.

Fig. 8. (aetb) images de METHR des facettes {111} entre deux variantes d'interfaces (100), A et B.

(c) facette A {111} entre deux variantes de segments. La ligne pointillée trace l'interface. Joint

de mode{111} dans le silicium indique par une fléche en (b) et (c).

En utilisant un dépot par jet moléculaire de PbSe/(100) GaAs et PbSe/(211) GaAs,
une croissance bidimensionnelle et une morphologie lisse de surface ont été mises en
évidence par des modeles de diffraction. Le PbSe monocristallin en croissance par
épitaxie a jet moléculaire sur un substrat (100) de GaAS présente une relaxation de la

déformation qui s’accompagne de I'apparition de dislocation de misfit [22].



Chapitre I Synthese bibliographique 12

{0 *u )

{200 PhSe
${l:.'l 1GaAs

.EIL'II"Il'jl.':'liltﬂll:I ||'1"1I*|\1|1|

il

Fig. 9. Image de METHR d'une couche épitaxique de PbSe (10 0) déposée sur GaAs (100).
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Chapitre II

Généralités sur les dislocations

II. 1. Introduction
La théorie des dislocations est sans doute un des domaines de la physique ou

les aspects géométriques jouent un role déterminant. L'objet de la cristallographie est
I'étude du cristal parfait, formé d'un motif atomique répété dans les trois dimensions,
défini par son groupe de symétrie, tandis que la théorie des dislocations étudie le
cristal imparfait, c'est-a-dire le cristal réel, ou l'on a su reconnaitre que les défauts
plans, linéaires, ou ponctuels, sont liés a des cassures spécifiques de la symétrie.

Durant I'année 1930, on a formulé une théorie selon laquelle la différence entre les
valeurs calculées et mesurées de la résistance mécanique s'expliquait par la présence d'un
défaut cristallin linéaire, nommé « Dislocation ». Cependant, il a fallu attendre jusqu’a
1950 pour que soit confirmée, par observation directe au microscope électronique,

I'existence des dislocations.

[1. 2. Définition

Une dislocation est un défaut a une dimension, ou défaut linéaire du réseau cristallin,
au voisinage duquel certains atomes sont mal alignés. La dislocation permet une

déformation plastique du matériau lorsqu’elle se déplace.

I1. 3. Défauts linéaires (Dislocations)

Les dislocations jouent un réle tres important dans le comportement mécanique des
matériaux. La géométrie d’'une dislocation est difficile a décrire. Pour cette raison nous
allons considérer le cas d’un cristal cubique simple avec deux cas (dislocation coin et vis).

Lorsqu’ on applique une contrainte de cisaillement a un cristal sans défaut (voir la
figure2. 1. a) on peut, si elle dépasse une valeur critique, entrainer la déformation
plastique €, de ce cristal (voir la figure2. 1. b). La figure 2. 1. ¢ suggere que la déformation
plastique résulte du glissement d’'un plan atomique par rapport au plan voisin.

Le calcul de la contrainte de cisaillement effectué, en tenant compte de la loi de Hooke,
conduit a l'existence de défauts dans I'arrangement cristallin des atomes, ces défauts
appelés « dislocations » peuvent donc se déplacer facilement sous I'effet des contraintes

entrainant ainsi la déformation plastique du cristal.
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a b ¢

FIG. 2. 1: déformation d’un cristal

II. 4. Les différents types de dislocations

[I. 4. 1. Dislocation coin

Lorsqu’on insére ou on retranche une portion de plan atomique, on obtient une

dislocation de type coin caractérisée par sa ligne AB et son vecteur de Burgers b

perpendiculaire a sa ligne (voir la figure 2. 2)

¥

l

FIG. 2. 2: Représentation en perspective de la position des atomes au voisinage
d’une dislocation coin
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[1. 4. 2. Dislocation vis

La dislocation vis se représente comme si on a cisaillé une partie du cristal par
rapport a 'autre (voir la Figure 2. 3).

La ligne de dislocation AB est I'axe du cylindre a I'intérieur duquel il y a perturbation
du réseau cristallin (valable aussi pour la dislocation coin). La notion du circuit de

Burgers révele que la ligne de dislocation vis est parallele a son vecteur de Burgers.

FIG. 2. 3 : Dislocation vis dans un réseau cristallin

II. 4. 3. Dislocations mixtes

Les deux cas précédents concernaient des lignes de dislocations droites. Si on
considere une région de glissement plane de forme quelconque, la dislocation est alors
une courbe plane quelconque. Sur la figure 2. 4, la dislocation (courbe AB) est vis au

voisinage de A, coin au voisinage de B et intermédiaire entre les deux points A et B.

AN
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~L

A ANANAAVANN

S X/ ]/
S IXS )]

[N

\///////////
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NN XN

[T INT ] ]
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(T TN T A7
NANNNNNTTX

<%

AN S NN N R

\

FIG. 2. 4 : Représentation schématique d’une dislocation non rectiligne, tenant a la fois des trois types de

dislocations (coin, mixte et vis)
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II. 5. Le vecteur de Burgers d’une dislocation

Une dislocation est caractérisée par son vecteur de Burgers b, qui est un vecteur du
réseau cristallin. Le type de dislocation (coin, vis ou mixte) est déterminé par
'orientation de ce vecteur par rapport a la ligne de dislocation: perpendiculaire pour
une dislocation-coin, paralléle pour une dislocation-vis. Pour une dislocation mixte, le
vecteur de Burgers et la ligne de dislocation ne sont ni perpendiculaires ni paralleles. On
détermine le vecteur de Burgers en dessinant, autour de la dislocation et suffisamment
loin du cceur, un circuit fermé passant par les nceuds du réseau cristallin. Lorsqu’on
enleve le défaut constitué par la dislocation du réseau cristallin, le vecteur de Burgers

est la différence de chemin définie en parcourant le circuit définie par Figure 2. 5.

a

e e e e o "_"V—]C,
!
!
{

Y ‘l:r -Ill L'—JT.'

ABCDA=20 vecteurs A’'B'C’D’A’=20 Vecteurs+5

l_ﬂ""""""_"—"l

F
.
»,

FIG. 2. 5 : Représentation du circuit et du vecteur de Burgers

II. 6. Quelques propriétés des dislocations

- Les dislocations peuvent se combiner ou se décomposer. Lors d'une combinaison,
la dislocation obtenue a pour vecteur de Burgers, la somme géométrique des
vecteurs de Burgers des dislocations composantes.

- Une ligne de dislocation doit ou bien se terminer a la surface du cristal, ou bien étre
fermée. Dans ce dernier cas on obtient une boucle de dislocation.

- Mouvement des dislocations : les dislocations peuvent se déplacer dans le cristal.

On distingue le glissement et la montée
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a/ Le glissement se fait dans le plan contenant la dislocation et le vecteurb. On voit
que 'on définit un plan de glissement dans le cas des dislocations coin, alors qu’il y
a une infinité de plans de glissement dans le cas des dislocations vis. Le glissement
se fait par un faible déplacement d’atomes. Lorsque la dislocation atteint la surface,

on obtient un cisaillement sur une distance b.

551041 Cission

plan de
glissement

Ligne de
disslocation
coin

FIG. 2. 6 : Représentation atomique du mouvement d’une dislocation coin par suite de I'application
d’une contrainte de cission
a- Areprésente le demi plan d’atomes supplémentaire
b- la dislocation se déplace d’une distance atomique vers la droite. A se lie a la partie inférieure
du plan B, et la partie supérieure de B devient le demi plan supplémentaire.

c

une marche se forme a la surface du cristal lorsque demi plan supplémentaire émerge

b/ La montée ou la descente : Dans le cas des dislocations coins, elles se font dans le
plan contenant la dislocation et perpendiculairement au vecteur de Burgers.
Ce mécanisme correspond a un enlevement d’atomes au bord du demi-plan Suppl-
émentaire dans le cas de la montée, ou bien a ’addition d’atomes dans le cas de la
descente.
Ce phénomene est liée a la diffusion, par conséquent il dépend fortement de la

température.

FIG. 2. 7 (a) le cas d’'une dislocation coin initiale ;

(b) mécanisme de montée ; (c) mécanisme de descente
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II. 7. Etat du cristal réel
Il a été mentionné que la dislocation est 'axe d’'un cylindre de matiere perturbée.
On congoit alors que I'état des contraintes soit lui-méme perturbé : on trouve ainsi des

zones comprimeées et d’autre détendues

e o = O
K\J'\.J\.J\.IEJ‘}
i T T T
‘{il‘-; IHJ\IHJI"\’!‘
e Tt T
INAE &0 ¢ T
[ ki B C oty sEO
Fh T T N T Ty A T
‘l'l..‘ LS P iy ':T’ LY ALS Pl ) Tession
P o o oW 2 s B s s s )
‘\‘\:.’ (YR T LaR Fab PR AL PN i)
ATy Wy W Wasa
‘l\:.l' L= T TN ERLN S B
I Ty s o
i s A

FIG. 2. 8: Région en compression et en tension situées a proximité d'une dislocation coin.

I1. 8. Les différents types de réseaux de dislocations

On peut citer 3 types de réseaux de dislocations

IL. 8. 1. Réseau unidirectionnel

La figure (2. 9) montre la géométrie d’'un réseau unidirectionnel de dislocations
coins (flexion) qui se développent dans le plan d’'une interface séparant deux milieux.
Les lignes de dislocations sont paralleles a 'axe ox3 d’'un repére cartésien Oxix2x3

convenablement choisi, Ox1 est la normale commune aux deus surfaces libres.

II. 8. 2. Réseau carré

La figure (2. 10) montre une simulation de deux dislocations; un réseau carré
(torsion) se développe périodiquement dans le plan d'une interface séparant deux
cristaux ; il y a un arrangement bi-périodique de défauts linéaires. On peut modéliser le
réseau carré en utilisant deux réseaux unidirectionnel qu’'on superpose en effectuant

une rotation de /2.

II. 8. 3. Réseau hexagonal
Les lignes de dislocations se rencontrent en six nceuds d'une cellule hexagonale.

Les cellules peuvent étre soit régulieres soit irrégulieres (figure 2. 11).
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rd
Cristal 1 Cristal 2
X
|4

X3

dislocations coins

FIG 2. 9: I'interface des deux surfaces produisent un réseau unidirectionnel de dislocations coins

(flexion).

] ]
100 13iﬂmlf b=i-1,2)[110] 100 mﬂmlf b=i-1/2)[110]
: |
: |
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0 0 1\,‘
-50 \ -50 \
g(0,-4,0) g(0,~4,0)
-100 | : -100 | !
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FIG 2.10. Simulation de deux dislocations vis dans le silicium, sécantes a 90° dans le plan moyen de la
lame mince. Calcul dans deux hypotheses : (a) le champ u s’applique a un milieu infini ; (b) u s’applique a
une lame mince limitée par deux faces paralleles. [18]

200 nm

FIG 2.11: Cellules hexagonales d'un réseau de dislocations obtenu a l'interface de deux cristaux de GaAs
entre lesquels il est établi une torsion (image de MET en état de faible-faisceau). [23]
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Chapitre III

Formulation analytique en élasticité isotrope

(Cas du réseau unidirectionnel de dislocations de misfit)

I1I. 1. Géométrie du probleme

La figure 3. 1, ci-dessous, montre en détail la géométrie du probléme pour un réseau
de dislocations coins unidirectionnel, qui se développent périodiquement dans le plan
d’une interface séparant deux couches d’épaisseurs respectives h*et h-. Les deux milieux
+ (x2 >0) et - (x2<0) sont élastiquement isotropes et caractérisés respectivement par les
constantes élastiques Cf}kl et Cjj - Cet arrangement périodique de défauts linéaires est
parallele a I'axe Ox3 d'un repeére cartésien OxiX2x3 convenablement choisi, tel que Ox;

est perpendiculaire a I'interface. La période des dislocations interfaciales est Q.

(Ch)h™ ‘_,"4“C'li<stal +) |

I .
Interface

.

‘ Cristal (-)

FIG. 3.1 : Description du modéle géométrique considéré, d’épaisseurs h*et h-, avec un réseau unidirectionnel
de dislocations coin a l'interface.

I1I. 2. Formulation du probléme
En combinant les équations d'équilibre d'un élément de volume aux équations
linéaires de Hooke, nous obtenons I'équation différentielle classique de 1'élasticité, ou ux
représente les trois composantes du champ des déplacements.
(A+p) iy ik + puki =0 (3.1)
Ou A et u sontles coefficients de Lamé du milieu déformé et i, k=1, 2, 3.
La déformation est plane et supposée étre strictement périodique, de période notée (1 le

long de I'axe ox1 (Fig. 3. 1). Le repere cartésien est centré sur le cceur d'une dislocation
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interfaciale. Posons w=27/(Q) , et adoptons Re et Im comme symboles signifiant
respectivement "partie réelle " et "partie complexe ". Les composantes du champ des

déplacements ukx peuvent s'écrire sous forme d’une série de Fourier double comme suit :

o0
w, = Z U exp (inw) (3.2)
n=—co

o0
w, = UQ +V2x, +Vx, + z [2 Re (U™) cos(n w x,) — 2 Im ( U,En)) sin(n w x;)]
n=—co

(3.3)
Dans le cas des dislocations intrinséques V2, et Vi, doivent étre égales a zéro pour éviter
qu’il y ait des contraintes a longue distance. U} est une constante choisie égale a zéro par

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

o0

u, = Z [2 Re (UY) cos(n w x,) — 2 Im ( U,gn)) sin(n w x;)] (3.4)

n=-—00
Ou les termes de rang n=0, pour k=1, 2, 3 sont des fonctions linéaires réelles de x1 et ou
les Uy} ne dépendent que de x.
En insérant l'équation (3.2) dans l'équation (3.1), nous obtenons, pour chaque
harmonique de rang n non nul,
Pour k=1: i=1,2,3
(A+pug1+pug11=(A+2p) (-n2w?)Uq

(A+p)uz21+pur22=(A+p) (inw)Us+pus,22

0 0
(A+)ys S 5=0
3.5
(A+20)(-n2w2)U i+ (A+p) (inw)Uz 2+ nU1,22=0 (3-5)
Pour k=2 : i=1,2,3

(A+pug 12+ puz11=(A+W) (inw) U1 2+ (-n2w?)U;
(A+p) uz21+puz22=(A+2n) U122

0 0
(A+iuzsHuu 33 %0

o (-anZ)U2+(k+u) (inw)U1,2+(k+2u)Uz,22=O (3.6 )
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Pour k=3 : i=1,2,3

(A+p)ugiz+puz =0+ p(-n2w?)Us

(A+p)uzzitpuz22=0 + pUsz2z

0 0
(A+)us, 1+Wz 0

3.7
(-nz(,oz)U3+U3,22=O ( )

La solution générale du systeme (3.5), (3.6) et (3.7) est donnée par :

U1=(A+Bnwxz) e(n“x2)+(C+Dnwxz) em”x2) (3.8)
U2=i[A+B(3-4v)+Bnwxz] e(n“x2)-i[C- D(3-4v)+Dnwxz] e®*“x2) (3.9)
Us=E e (n“x2) +F e (n*“x2) (3.10)

Les constantes complexes A, B, C, D, E et F dépendent des conditions aux limites.

I11. 3. Champ de déplacements

Les composantes du champ de déplacements sont donc :

[oe}

u; = Z [(A + Bnwx,)e(""“*2) + (C + Dnwx,)e®*2)]elinwx1) (3.11)

n=-—oo

[oe)

Z [(A + B(3 — 4v) + Bnwx,)e™®¥2) — j(C — D(3 — 4v) + Dnwx,)e"®*2)]

n=-—oo

elinexy) (3.12)

u;

[oe)

Uy = Z [Ee(-nwxz) 4 Fenoxy)]elinex) (3.13)

n=-—oo

I1I. 4. Champ de contraintes
Dans le cas d’'une déformation plane
Gij=A0iju Kt L (Uij+u;;i) A et psont les coefficients de Lamé (3.14)
1 siisj
0ij (symbole de Kronecker) =

0 sii#
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0ij a une propriété de distribution, telle que:

oo

z dj 81] = a]-

i=—00

Dans la suite de I'analyse, on s’intéressera seulement aux contraintes normales 62;

avecj=1,2,3

02/=A82jUi+ i (Uz+U;2)

sij#2 doncj=1 ou j=3, I'’équation précédente se réduit a :
o2= H(uzj+ujz) j=1,3

et 022 =A ug +u(uz,2+uz2) ; tel que ug=uy1+uz2+uz3

alors : 622=A( u1,1+u33)+(A+2pn)uz2

Eliminons le parametre A, en utilisant la relation classique (Hirth et Lothe)
A+2p=2n (1-v)/ (1-2v) = A=2uv/ (1-2v)
En insérant (3.19) dans I'’équation (3.18) on obtient :

2p
O = T [T =v)uy, +v (uys +usz)] telqueiuzs; =0

Les contraintes nécessaires pour le calcul sont donc :

021= p(ur2+uz,1)

2p
1-2v

022 = [(1—=V)uz, +vuy ]

023= H (uz3+us?2)

IIl. 5. Conditions aux limites relatives a un bilame mince

(3.15)

(3.16)
(3.17)

(3.18)

(3.19)

(3.20)

(3.21)

(3.22)

(3.23)

Dans notre travail, on considere le fait qu'une série périodique de dislocations

produit dans chaque milieu un champ de déplacements uk et un champ de contraintes

ojk dont les composantes peuvent étre développées en série de Fourier double.

Le champ des déplacements u est bipériodique parallelement a I’hétéro-interface,

dans des milieux notés respectivement + et —. L'étude du modele géométrique passe

obligatoirement par I'établissement de conditions aux limites. Ces conditions sont

résumées dans ce qui suit :

IIL. 5. 1. Conditions sur les déplacements

Le déplacement relatif Au varie linéairement entre deux lignes de dislocation tel que :

Au=ujf — ug= Z (- bx/m n) sin (nwx1)
n=1
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[ee)
ou encore uj —uy = z iby, /2mnen@* (3.24)
n=-—oo
IIL. 5. 2. Conditions sur les contraintes
a/ la continuité des contraintes o2k a I'interface

O = 03, pourx, =0 (3.25)

b/ la nullité des contraintes o2k a la surface libre (cristal(+))

o5, =0 pourx,=h" (3.26)

c/ la nullité des contraintes o2k a la surface libre (cristal(-))

o, =0 pourx, =h" (3.27)

[1I. 6. Application des conditions aux limites

1- lalinéarité du déplacement relatif interfacial (x2=0)
Les équations (3.11); (3.12); (3.13) et (3.24) donnent dans les trois directions

du repére cartésien ox1X»x3:

a/

u-lk — Z (A+ +C+)e(inu>x1) et uy = Z (A_ +C—)e(inmx1)

n=-—o n=-—oo

c | b,
uf —uy = z (A+ +Ct—A — C—)e(lnwxl) — z 21-[1ne(lan1)

n=-—oo n=-—oo

ib
u;—u;=A++c+—A-—c-=ﬁ (3.28)

b/

uf = z i(A* + B*(3- 4v*) — C* 4+ D*(3 - 4v*)) elinexs)

n=-—oo

uj = z (A" +B~(3-4v) = C™ +D (3 - 4v")) elinoxs)

n=-—oo

ut —uy = z [A* +B*(3- 4v*) - C* +D*(3- 4v*) - (A~ + B~(3- 4v°) -C~ +
n=—oo
1by (inex)

D (3-4v" (inwxq) —
( v7))e -

n=-—oo
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ut —uy =A*+B*(3- 4v")-C*+D*(3- 4v)- A =B (3-4v)+C —-D(3—

4v) = —= (329)

u-3k — Z (E+ +F+)e(inu>x1) et ug — Z (E— +F—)e(inmx1)

n=-—oo n=-—oo

ib
ut —u3 =E*+Ft—E —F = —

= 3.30
2Tn ( )

2.1a continuité des contraintes o2 a 'interface 05 =03 (pour x2=0; k=1, 2, 3):

a/ 63, =05 pourk=1

031 = H+(UI2 + u§,1) et 0p1 = U_(uf,z + u5,1)
ui, = Z —nw[ (AT + B*(3- 4v*) + Btnwx,)e(™"®*2) — (C* —D*(3- 4v*) +
n=-—oo
D*nwx,)e®x2)] elinwx,) (3.31)

[ee]

uz, = Z —nw[ (A~ +B7(3- 4v7) + B nwx,)e(™®*2) — (C-—=D~(3-4v7)+ D"~

n=—co
nwx,)e@xz2)] glinwx, ) (3.32)
uy, = z nw[ (—A* — B*nwx, + BH)e(™"®X2) 4+ (C* + D*nwx, + D*)e®®@x2)] elinwx1)
n=-—oo
(3.33)
ui, = Z nw[ (—A~ — B nwx, + B7)e(™"®*X2) 4 (C~ 4+ D" nwx, + D7)e®x2)] glinwx1)
n=-—oo
(3.34)

Pour x2=0; on obtient:

[ee]

uj‘l = Z _n(JO[(A+ + B+(3 _ 4V+) _ (C+ _ D+(3 _ 4V+)]e(inwx1)
n=-co

[ee]

U, = Z —nw[(A"+B (3-4v)—(C"-D"(3- 4V—)]e(inwx1)

n=-—o
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[ee]

uj, = Z nw[ —A* + B + C* + D*] elinex1)

n=-—oo

ui, = Z nw[—A~ + B~ + C™ + D] elinwx1)
n=-—oo
Apres le calcul ; et on notant k=p*/p- on déduit :
—kAt — k(1 — 2v)B* + kC* — k(1-2vH)D*+A" + (1 — 2v)B™ — C~
+(1 —-2v)D =0 (3.35)

b/ o3, = 63, pourk =2
De I’équation (3.20):

+

2u
0 =T

[(1=vDuz, + v+(u{’,1 + u;3)]

_ 2p” .~ o _

0. 2 = 1 — 2’V_ [(1 -V )u2,2 +v (ul’l + u3,3)]

uf, = Z inw[ (AT + B* nwx,)e™®%2) 4 (C* + D* n wx,)eM@*2)]elinox1) (3 36)
n=—oo

uyj; = z inw[ (A~ + B"nwx,)el™®%2) 4+ (€~ + D™ nwx,)eM@*2)]elinoxi)  (337)
n=-—oo

b, = Z inw[ (=A% — 2 B* (1 — 2v* + n o x,))eCmo%)_ (C+ — D+(1—2v* +
n=—oo
nwx,))enexz)]elinwxs) (3.38)

Uy, = z nw[(-A"—-2B " (1-2v +no xz))e(‘“‘*’xz)— (C-—D(1-2v +
n=-—oo
nwx,))enexz)]elinex) (3.39)

u3zz=0 et uzz3=0
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A l'interface x2=0

o)

uf, = Z inw[ A* + C*]elinexs)

n=-—oo
uy, = Z inw[ A~ + €~ ]elinexs)
n=-—oo

[00]

uj‘z = z ina)[—A+ — 2Bt (1 -2 V+)— (C+ -2 D+( 1-2 V+))]e(inwx1)

n=—oo

[00]

Uzz = z inw[—A~ = 2B~ (1—2v7)-(C” = 2D (1 —2v7))Jelinex:)

n=-—oo

On trouve ; apres le calcul :

kAt -2k - vH)Bt—-kC*+2k(1—-— v )D*"+A " +2(1—-— Vv )B +C —

2(1—v)D =0 (3.40)
+ — —

c/ 023 =023 pour k=3 (3.41)

ofy =w*(u; +uis} et o =u(uza+uzs)

uz, = Z nw[ FteM®xz) _ g+e(-nwxz)] glinwx,) (3.42)
n=—oo

Uz, = Z nw[ F-e(M@x2) _ Ee(-nwxz)] glinwx,) (3.43)
n=-—oo

ui, =0 et uz, =0

On remplace les équations ci-dessus dans I’équation (3.41); on trouve finalement :
—KE*+KkF*+E"—F =0 (3.44)
3.1a nullité des contraintes o2k a la surface libre(cristal(+))

a/ 621*=0 pour x2=h*et k=1

o3 =pt(uf, +ui;)=0 ut #0

Alors: uj,+uz; =0

On remplace x2=h* dans les équations (3.31) et (3.33); on obtient:

At +Bt(nwh* + 1 —2v*) — Cte2n®h” _ DH(peht — 1 4 2 v+)e2n@h™ = (3.45)
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b/o3, = 0 pour xz=h*et k=2

2t
0y = T oyr (1= vOugz +v¥ (ufs +ud)| =0 5 uf =0
2t
= m [(1 - V+)u-2'-'2 + V+UI1] =0

On remplace x2= h* dans les équations (3.36) et (3.38); on arrive a I'expression suivante:
A* +B*(2—-2vt +nwh?) 4+ Cte2"@h” L D*(—2 + 2v* + nw h*)e?@h” =0  (3.46)

c/633 =0 pour x;=h*et k=3

03; =pt(ui, +ui;) =0 ur#0 et uj3#0 =uz, =0
On remplace x2=0 dans I’équation (3.41); on trouve :

Fre2nwh® _p+ = (3.47)
4. 1a nullité des contraintes o2k a la surface libre(cristal(-))

a/ o6;;=0 pour x:=h-et k=1

0§1=u_(u;2+u£1)=0 n-#=0

=>u£2+u£1=0

On remplace x;=h*dans les équations (3.32) et (3.34); on obtient, apres les calculs ;
I'expression suivante :

A-+B (nwh™+1-2v7)—Ce?®h” — D (nwh™ — 1+ 2v)e?™h” =9 (3.48)
b/ 63, =0 pour x2=h-et k=2

B 2 N _r _ -
022 = m[(l —vug, +v (ui; +uz3)] =0 ;uz; =0

210 N—
= m[(l_v )uZ'z +v ul‘l] :0

On remplace x2=h* dans les équations (3.37) et (3.39) :
A"+B (2-2v +nwh?)+C e 4 D (=2+2v +nwh7)e?™h” =0 (3.49)

¢/ 0,3 =0 pour x2=h-et k=3
Oy3 = H_(U§,2 + u£3) =0 W #0 et uz3+¥0 =uz,=0
On remplace x2=h- dansI'équation (3.42); on obtient:

F-e2nwh”™ _F- =0 (3.50)



Chapitre IIl Formulation analytique en élasticité isotrope 29

Le systéeme d’équations donné par (3. 28, 3. 29, 3. 30, 3. 35, 3. 40, 3. 44, 3. 45, 3. 46, 3. 47,

3.48, 3. 49, 3. 50) est réécrit sous la forme compacte suivante :

ib;
1/ A" +Ct—-A" —-C =—
/ 2Tn
2/ A"+B*(3-4v")-C*+D*(3-4v)-A"—B " (3-4v )+C —D"(3— 4v)
b,
~ 2mn "
103
3 Et+Ft—E" —F =—
/ + 2Tn

4/ —-kA*— k(@ - 2v")B* + kC* —k(1-2v)D*+A" + (1 —2v)B™ — C~
+(1 - 2v7)D =0

5/ —kA*—2k(1— v))B*—kC*+2k(1— v))D*+A" +2(1—- Vv )B +C —
2(1-v)D =0

6/ —kE*+KkF*+E —F =0

7/ A*+Bt(mwh*+1—2v*) —Cte2n®h” _ D*(nwh* — 1 + 2 v*t)e2n@h” =
8/ A*+B*(2-2v*+nwh*)+C*e?™h” 4 D*(—2 +2v* + nwh*)e?h" =0
9/ F+eZ‘nwh+ _ E+ =0

10/ A~ +B (nwh +1—-2v")—C"e?®" — D (nwh™ —1+2v7)e?®h” =0

11/ A" +B (2—2v +nwh™) +C e 4 D (=24 2v™ +nwh )e?h” =

12/ F-e?™@h” —E~ =0

[1I. 7. Détermination explicite du champ des déplacements et des
contraintes

[II. 7. 1. Détermination des constantes complexes

Pour trouver explicitement chacun des coefficients de Fourier U™ du champ des
déplacements (3.12), il faut résoudre analytiquement les équations (3.11), (3.24) et
(3.25).
Il demeure donc a résoudre un systéme linéaire de douze équations a douze inconnues
complexes A*,B*,C+,D*,E*,F*,A-,B-,C ,D-,E-etF-.
Ce systéme se découple en fait en deux sous-systémes indépendants. Le premier

comporte seulement les inconnues E*, F*, E- et F-, il s'écrit:

ibgeanh*’ (eanh‘ + k)

Et =
2 (—ean(h‘+h+>(—1 + k) + 2k + e?0h” (1 + k)) nm

(3.51)
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ibs (2" + k)
Ft+ = (3.52)
2 (—e2"w<h‘+h+)(—1 + k) + 2k 4 e?m0h” (1 4 k)) nm

B ib362nwh_(_]>+_62nwh+)k
- (3.53)
2 (—ean(h‘+h+>(—1 + k) + 2k + e?m0h” (1 + k)) nm

B ibs(—1 + e2"@h™
F~ = (3.54)
2 (—eznw(h—+h+)(—1 + k) + 2k + e?m@h™ (1 + k)) nm

Les solutions sont purement complexes. La composante du champ des déplacements
parallelement aux dislocations dépend donc du vecteur de Burgers b, du coefficient v et
du rapport k des modules de cisaillement.
L'autre systeme d'équations comporte les huit inconnues A+, B+, C*, D*, A, B-, C-, et D-. 1
s'écrit sous la forme d'un produit matriciel, ou la matrice colonne X (A*, B*, C*, D*, A-, B-,
C-, et D) renferme ces huit inconnues complexes écrites dans le méme ordre de haut en
bas.

AX=B (3.55)
Dans cette équation, les matrices A et B sont respectivement une matrice carrée
complexe 8 x 8 et une matrice colonne.
Cette équation a été résolue analytiquement en utilisant le logiciel de calcul formel
MATHEMATICA.

Les expressions des constantes complexes sont :

+
_ b2 Xi!—e + b1 le
2nmA

m Xt pour cristal(+)

_ b2 X;e + b1 Xi_m
2nmA

m X~ pour cristal(-)

b1; b2 et bz les composantes du vecteur de Burgers b

xret : la partie réelle ; Xim®* : la partie imaginaire

On pose:
noh*=a et noh=J
A" =e?*(2by afe — by ajy)

o+ oo+ T, R + oo+
aje = ajp+ap v —4ag, (v +kv (ajz—4ajv')
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af, =al,+2af; vt +8al, vH)2+2kv (aj; —4ai, v
B* = 2% (— b, b, +iby bt

bfe = bip + 4 bf; v*

b, =bl, —4 bl vt

Ct=2b,ct —iby ¢

e =cifgtcfivi+4c, vH2+kv (cf; —4cf,vh)

i =—(ch+2civt =8¢, vVH2+2kv (cf3 +4cd,vh)
D* = b, df, +ib, di,

dfe =dfy +4kdf; v —4dy, v*

df, =di, +4d¥ v  —4di, vt

A~ =e?PKk(2byap +iby aj,)

afe =ajyt+4kay;, (vV)?+ap v+ v (a3 —4apvh)
aim = az —8kay; (v7)? —az + 2V (az; —4az v)
B~ = P k(— b, b, +ib, by,

bre =bly —4kbj; v  +4b, v*

bi,, = bzg —4kbz; v- — 4 b3, v*

CT=k(@bycre —ibyciy)

Cre = Cio V)2 +cy v+ vic, vt

Cim =Co0+C+ 2v(cz —4 c33vF)

D™ =k (= b, dre +ib; dj,)

dre =djov™ +4 dp; v*

di, = dzo +4dz; v*
A=(y—=8+xvi+o—-2v(Y+4Q)

Remarque

Les expressions des coefficients de Fourier sont détaillées dans 'annexe [ en notant h

I'épaisseur du cristal (+) et celle du cristal (-).
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e;e:O;fre:O; ere =0; fre =0

+ —_ —_
ei-:n=62na)h (Qanh +k); fi;kn=62nwh +k

- _ 2nwht ,2nwh” . f+ —_ 2nwh”
eim =€ (e +k); fim=e +k

y=—e2ro(T+hT) (1 4 k4 e2nehT(1 4 k)
III. 7. 2. Expressions analytiques du champ des déplacements

En insérant les équations (3. 6) ; (3. 7) et (3. 8) dans 'expression des solutions
trouvées ci-dessus (3.2 c), nous obtenons les expressions explicites du champ des

déplacements pour les deux milieux :

CoS (nNwXx
uf= ) [bz((a¢e+nwb:ex2)e-““2+<cr+e+nwd?e><z>e““”‘2)% B

n=-—oo

sin (n w x4)

b, ((afy + nwbiy, x5) €779 %2 + (¢, + nw dffy, x,) €M@ *2) ] (3.55)

nmTA
uy = Z [by ((af, + (Mwx, + 3 —4vH) b Je "X — (¢t — d} (—nwx, + 3 — 4vt))
n=-—oo
cos (n wXq) _
e"?X2)——————by((afe t (nw X, +3 -4V ) bi) e "®*2 — (¢ +dfe

nmA

(cnw x, 43— 4y+y) ene xy SLOOX), (3.56)

nmA

b; c B sin (n w x;)
uf == ) [(fen e +efy enne) — (357)
n=-—oo
_ = cos (n wxy)
uy = Z [by ((a;e +nwbex,)e "X + (¢, +nwdp x,) e XZ)HTE—A_
n=-—oo

by ((am, + 16 b, x5) €00 % 4 (e + 1 0 iy 1) €80 %) S LX), 3 oo

nmA

u; = Z [by (@, + MW X, +3 —4v7) b)) e " *2 — (¢, — di,(—nw x, + 3 —4v7))

n=-—oo

eno %2y cos (nwx4)

ntA _bz((ar_e + (nw X2 +3 _4")_) b;e) e” X — (Cr_e +dr_e

(cnw x, 43— 4v)) eno x) S BOX), (3.59)

nmA
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u—z_b_3 [(f,— en®X2+e_— e—nwa)M (360)
3 P im im ny .

n=-—oo

[11.7. 3. Expressions analytiques du champ des contraintes
Dans la suite de I'analyse ; on s’intéressera seulement aux contraintes normales
o2jet les contraintes c11.

Remplagons le parametre A par:
A=2pv/ (1-2v)

Donc les contraintes nécessaires pour les calculs sont :

2
1- 011 = % [((1=v)uys +viuy,l
2
2- 022 = 1_#21; [(A = V)uzs +vuy,]
3- 021 = 1 (Ug1 + Ug)
4- O3 = U (u2,3 + u3,2)i U3 =0 = 03 = puz,
Sachant que:
e u ;= z inw[ (A+ Bnox,)el™®X2) 4+ (C+ Dn o x,)ewxz)]glinex)
n=-—oo
°® u,,= Z inw[(FA—=BQ2+nwx, —4v))el™%) 4 (-C+ D(2 — 4V +nwx,)
n=-—oo

e(nwxz )] e(ina)xl )

& Uz, = Z nw[F e(oxz) _E e(—ncoxz)] e(inwxy)
n=—oo

® Wy = Z nw[ (A — Bnwx, + B)e(™®*2) 4 C 4+ D nwx, + D)e(M®*2)] elinwx:)
n=—oo

[ee)

o uy; = Z —nw[(A+BB-4v)+Bnwx,)e™®*2)_(C—D(3-4Vv)+Dnwx,)
n=-—oo

e(nwxz )] e(inwxl )



Chapitre IIl Formulation analytique en élasticité isotrope 34

1- Contrainte o011

2pv S

011:—1—u2v[(1_v) z inw{(A+Bnwx,)e™®*2 +(C+Dnwx,)e"**2}
n=-—oo
el neX1 4y Z ino{(—-A—BQ2+nwx, —4v))e"®* 4+ (—-C+D(2-
n=-—oo

an2_4V))enwx2}einmx1]

2uvne . .
01 = LY (= WA+ (1= VB wX,)e % + (1= V)C + (1 - D

n=-—oo

nwx,)et ®X2}elN0x1 4 z i{(-vVA-VvB(2+nwx; —4v))e "®*2 4+ (—vC

n=-—oo

—D(2— nwx, —4v)) et @X}elnwx]

o)

[ Z (1= 2A+ (1= 2V)BM 0 X, — 2V)}e @2 4 {(1 — 2v)C

n=-—oo

2pvnw
1-2v

011 =

+(1—2v)D (nwx, +2v)}et®Xz]eln®x:

011 =2UVnow| Z i{A+Bnwx, —2v)}e™™?*2 + {C+D(nwx, + 2 Vv)} e ©*2]
n=-—oo

einwxl

2- Contrainte o622

2uv
1-2v

Oy = [(1-V) Z inw{(-A—-B2+ nwx,—4v))e"®*2 4+ (-C+D

n=-—oo
(o]

(2— nwx, —4v)) et @2} lt®x1 4y Z inw{(A+Bnwx,) e "®* + (C

n=-—oo

+D n w x,)e" © X2} gin®x1]

o)

[Z i [{(_(1_V)A—B(1—V) 2+ nwx,—4v))e X2 +

n=-—oo

2pvnw
1-2v

022 =

(—C(1=v)+D(1-Vv)(2— nwx, —4V)) e ®X2}ell®1 4 {(yA + yBnox2)

e "®X2 4+ (vC + vBnox2)e" X2} elnwXi]

o)

[ - -2WA-BA-2%) @ + nox,~2v) e o

n=-—oo

+(—(1-2v)C —D(1-2Vv) (-2 4+ nox2 +2v)) el ®X2} elnex)

2pvnw

922 =75
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[ee)

Oy = —2 HVH(D[Z i[{(A+B2 + nwx,—2v)e "*2 4+ (C+D(hox, —2

n=-—oo

+2v )) enu)xz} einmxl]

3- Contrainte 021

o)

021 = |t [Z nw {(—A — B(nwx, — 1))e %2 + (C + D(nwx, + 1)) e" @ ¥z} g1 —

n=oo

Z nw{(A+(3—4v)B+Bnwx,)e™*2 —(C-(3—-4v)D+Dnwx,) e"*®*2}
n=oo

einwxl]

01 = I nwz [(FA—B(mwx,—1)—A—(3—-4v)B—Bnwx,))e ™*2 4+ (C+D
n=oo
(hwx, + 1) + C— (3 —4Vv)D + Dn w x,) e ®Xz] eln®X

01 =2UNW Z[(—A— B (nwx, +1—2v))e™™*2 + (C+ D (nwx, — 1+ 2v)) e"@*2]
n=oo

einwx1
4- Contrainte o3
(00}
Oy3 = 'u[z nw (F elhwX _E e—nmxz) einmxl]
n=oo

oo
0,3 = LN ® Z (F el®X2 _ | e—nmxz) einmxl
n=oo

Les contraintes o2k (k=1, 2 et 3) et 611 (réelles) ont donc les expressions (en termes

réels) suivantes :

1- Contrainte 611

011 =2nou2 Z [b1{(@m — bim(nox, —=2v))e " + (ci + di(n 0 x, +2v))

n=—00

cos (n wxy)
2nmA

enwxz}

- bz{(are - bre(n WX — 2v ))e—nmxz + (Cre + dre (n W X, +

sin (n w x;)

2v)) eneiy 2nmA

]
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® 011 =on2 Z [bi{(amm — bim(nox, — 2 v))e "+ (Cim + dip(nox; + 2V))

cos (n wxy)
mTA

sin (n w x4)
mTA

enwxz} - bz{(are - bre(n WXy — 2v ))e—nwxz + (Cre + dre(n O X,

+2v)) etex) ]

2- Contrainte o22

Oy =2N®WU2 Z [bi{(@jm ¥ bim(h ®x; + 2 —2Vv))e™™*2 + (¢ipy + dim(n © X, —

n=-—oo

2+2v)) enex} LW} (@ 4 b ox,+2—2V)e M + (¢ +

+dre(n0)x2 -2+ 2\))) enwxz} W]

* 0,=2 0u Z [by (@ + bin (Mo Xy + 2 — 2v))e %2 4 (¢ + dip (0 0 Xy — 2

n=-—oo
cos (n w x4)

2+2v)) enen) ———

—Dby{(ape + bre(h®x, +2 —2v))e™™*2 + (¢,

sin (n w x;)

+d,.(nwx, —2+2v)) e"*?*2} A

]

3- Contrainte o021

Oy; =2nOU 2 Z [b, {(—ape —bre(h®x, +1—2v))e™ ™*2 + (¢ + dpe(nx, — 1

n=-—oo

cos (n w xq)

+2v)) et®X2} TET)

—bi{(—ajy —bimhox, +2 —2v)) e "*2 4+ (¢;, +

sin (n w x;)

dim (Mo x, —14+2v)) e?®X2} ST A

]

¢ on=20n ) [b{(-ar —brox, +1-2v)) e + (cre + dre(n X, — 1

n=-—oo
cos (n w x4)

+2v)) et®Xz} —

—bi{(—aim —bim(m®x; +2-2v)) e™2 + (Cip
sin (n w x4)

+djy (Mox; — 14+ 2v)) e ®X2} —

]

4- Contrainte 023

cos (n w x4)

Gr =2un®2 ) [by (e €% — ey € 02)
n=oo

sin (n w x4)
2n mA

en(DXZ)

{
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cos (n w x4)

-nwx
A - bl(fime 2 — €im

¢ G =20 @ ) [by (Fre €N — ey e 0%)
n=oo

sin (n w x4)
mTA |

Le développement des expressions des contraintes conduisent finalement aux

enwxz)

expressions suivantes :

m Pour le cristal (+)

e of,=20pt Z [bi{(aj, — b, (nox, —2vt))e™*2 + (¢f +d} (nwx, +

n=-—oo

cos (n w x4)

2V+)) enmxz} —

- bz{(a:’_e - b::e (n WXy — 2v* ))e—nmxz + (C:e + d;l:e
N Hex,s SN (nwxq)
(mhox,+2v")) e Z}T

e o, =20t z [by{(at, +bf (Mwx, +2—2v*)) e™% 4 (¢t +dF (nox,

n=-—oo

cos (n wx4)

2 2+ nwXxp
+2+2v7)) e } A

- bZ {(a‘-rl‘-e - b;[-e (n 0 Xy — 2yt )) e NwXz 4

sin (n w x4)

(¢ +df,(nox, —2+2v*h)) eM@X2} A ]
o ohi=2out ) [byl(-ak — b Mmox, +1-2v"))e ™% + (¢ +dk (Mo,
n=-—oo

cos (n wx4)

_1+2+ nw X,
vh) enery ———

— by {(@}, +bj, (Mo x, +1—2v")) e nex

sin ((n wx
+ (¢}, +df, (nwx, —1+42v%)) e“‘*”‘z}M

cos (n w x4)
mTA

+ —nwx +
- bl (fim e 2= €im

[e'e]

¥ oo+ + -nwx + nwx

® 0;3=2p wZ[bz(free 2 —efe €19%2)
n=oo

sin (n w x4)
TA

enwxz)

]
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m Pour le cristal (-)

o o =20u" Z [bi{(ajy —bjm(Mox, —2Vv7))e™*2 4+ (¢i, +djy (nox, +
n=-—oo
cos (n w xq)

2V_)) eanZ} T[A

- bz{(a;e - b;e (n ® Xy — 2v™ ))e—nwxz + (Cr_e + d;e

sin (n w x;)

2 - nwx;
(nox, +2v7)) e } —

o 0, =20U Yn_o[bi{@j +bjy(hox,+2—-2v7))e ™ ™*2 4 (¢, +
di, (nox,

cos (n wx4)

+24+2v7)) e ®¥*2} A

—by{(@7e —bre(Nwx, —2V7)) e "®*2
sin (n wX4)

(Cre +dye (X, —24+2V7)) e ®X2} —

¢« o5 =20 Z [by{(—am —bm (Mox, +1—2v")) e ™% + (coy +de (N0 X,

n=-—oo

cos (n wx4)

—14+2v7)) e"®*2} A

— by {(@m + by (M@ X, +1—2v7)) e7"0%
sin (n wX,)

+(c;p +di(nox, —1+2v7)) e"®*2} —

cos (n w x4)

- ,-hwXx -
A - bl (fim € 2= €im

o 03 =210 ) [by (G €O — g €N0%)

n=oo

sin (n w x4)
TA

enwxz)

]
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Chapitre 1v

Applications numériques

[V. 1. Introduction

Les développements analytiques obtenus dans le chapitre précédent ont été traduits
en un programme MATHEMATICA, qui permet de calculer, dans le cas du réseau parallele
de dislocations de misfit de type coin :

1/- Les coefficients de Fourier avec une exactitude tres satisfaisante.
2/- Les champs de déplacements et de contraintes en introduisant les coefficients de
Fourier calculées en premiére étape.

Apres validation du programme, plusieurs applications numériques peuvent étre

envisagées. Dans ce travail, nous nous sommes limités a I'examen des propriétés

élastiques du bilame mince Cu/(001) Fe.

IV. 2. Données expérimentales

Les constantes élastiques isotropes des deux monocristaux utilisés sont résumés dans

le tableau suivant:

Cristal C, C, C,. v n
Fe (GPa) 232 136 117 0.2546 | 117.0
Cu (GPa) 168.4 121.4 75.4 0.3217 75.4

Tableau 4. 1: Constantes d’élasticité pour Fe et Cu [24]

Sachant que : C11=A+2p; C12=A; Caa=p et A=2 v pu/(1-2v) — v=A/2(A+n) [25]

La période du réseau indispensable a I'application est calculée par la formule :

() = P= —2Culfe__ [26]

lagu— apsv2

Pour le systeme épitaxique Cu/(001) Fe, la période calculée : P=15.1032 nm
Les parametres de maille sont, pour le cuivre ac, =0.361 nm

et pour le fer af=0.355 nm

La valeur absolue du vecteur de Burgers est :

Ibl=0.25344nm  tel que : b =(acu +are)/2.21/2[001]  [26]
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IV. 3. Résultats et interprétation
IV. 3. 1. Calcul de I’erreur relative au niveau de I'interface
La convergence des séries de Fourier est vérifiée numériquement pour le systeme
épitaxique Cu/(001) Fe. Dans ce sens, nous avons calculé l'erreur relative sur le
déplacement relatif interfacial apres avoir enregistré la linéarité de celui-ci.
Notant que L’expression de calcul d’erreur AR est donnée par:
AR = | (AUprogramme - Allexp. analytique) / Allexp. analytique |

Le calcul a été réalisé prés du cceur de la dislocation (b/10) et loin du cceur de la

dislocation (b) en faisant varier le nombre d’harmoniques N, les résultats sont

représentés sur le tableau suivant :

N=10 N=100 N=500 N=1000
X1=b=0.253 nm 35.42 % 3.0% 0.92 % 0.32 %
X1=b/2=0.1265 nm 66.52 % 4.6 % 0.96 % 0.88 %
X1=b/4=0.06325 nm 83.18 % 15.28 % 4.17 % 0.98 %
X1=b/10=0.0253 nm 93.3% 36.8 % 4.37 % 3.16 %

Tableau 4. 2: calcul d’erreur AR en fonction de N et de x; pour I'hétérostructure Cu/ Fe

Ce calcul donne pour des dislocations coins dans le cas isotrope des erreurs qui
n’excédent pas 3.16% prés du coeur pour un nombre d’harmonique égal a N=1000. Loin
de cceur, cette erreur n’excéde pas 3 % pour un nombre d’harmoniques N=100 et elle ne

dépasse pas 0.32% pour N=1000.

IV. 2. 2. Déplacement relatif interfacial

Dans le but de valider le programme de calcul, nous avons comparé l'allure du
déplacement relatif obtenue numériquement a partir du programme mettant en jeu un
nombre d’harmoniques variable et celle donnée par I'expression analytique simple (1) et

exprimée dans le repere cartésien Ox1xXz2x3 comme suit.

_ (b
Ui — Uy = (5))(1—7 €Y)
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-G -
Au(nm)
1| N=500 s
o_os /f‘//
/,,-*”/
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Au(nm)
a.1— N=1000 adl
f/’f
o[ /// .
/,/
. /.-

représente 1'expression analytique

s+ s sss représente I'expression programme

La comparaison entre les deux courbes est faite loin des cceurs des dislocations car
au niveau des cceurs, la théorie de I'élasticité n’est pas valable. On note que la linéarité du
déplacement relatif est satisfaisante pour un nombre d’harmoniques N=100, les courbes

sont confondues (FIG 4. 3. f). La superposition des deux courbes devient parfaite pour

N=500.

En effet, on constate qu’en augmentant le nombre d’harmoniques N, les courbes obtenues
numériquement deviennent plus rectilignes en se superposant de plus en plus a celles
obtenues analytiquement et ceci dans le domaine de validité de I'expression analytique

qui se situe entre la premiére dislocation placée a x1 = 0 et la deuxieme dislocation placée

FIG. 4. 3: Représentation du déplacement relatif interfacial

a x1 =15.12 nm correspondant a une période.

Xy(nm)

®y(nm)
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La précision des calculs pour ce nombre d’harmonique (N=500) étant tres bonne, celui-ci

est considéré pour le reste des investigations numériques.

IV. 4. Champs des déplacements

Le réseau parallele est étudié en considérant que les dislocations sont réparties de
part et d’autre de 'origine o du repere cartésien oxi1x2x3, en sachant qu'une dislocation est
située a l'origine des axes. Dans une premiere étape, le réseau parallele est
unidirectionnel tel que le vecteur de Burgers est orienté parallelement a I'axe oxi
(b//ox1). Le monocristal de cuivre est choisi du coté positif, il représente la couche
déposée tandis que le fer est choisi du coté négatif et représente donc un substrat.

L’épaisseur totale du bilame est prise en fonction des épaisseurs des deux couches (h* et

h-).

IV. 4. 1. Représentation graphique du bilame Cu/(001) Fe

a) Cas d’'unréseau de dislocations

La couche supérieure (Fig. a):
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La superposition des deux couches (Fig. c):
p ()
15
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| I 2y (N
-5 0 5 10 15 z0
FIG. 4. a. b. c. Représentation graphique du bilame Cu/(001) Fe en 2D et 3D
b) Cas d’une seule dislocation
La couche supérieure (Fig. e)
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La superposition des deux couches (Fig. g):

Hp (1)
15
" A
s Ly
foattaspasent
bbb iy
o Y
W’ .y
_ e E it
L ey -t
T D .
S e R S it
B et e st et tteston o

FIG. 4. e. f. g. Représentation graphique du bilame Cu/(001) Fe en 2D et 3D

IV. 4 .2 Influence de la variation du nombre d’harmoniques sur le champ des

déplacements
a/ sz(nmj
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c/

()

1 (1m)

d/

1 (nm)

e/

¥ (nm)
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41- a = 9
B ]
B KR LI AL
-s::'l:;m;::::::

H1 (1)

FIG. 4. 4: courbes illustrant les champs des déplacements du bilame Cu/Fe en fonction de

nombre harmoniques sous l'effet de dislocation coin interfaciale, b1 // Ox1
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h*(fery (h*

% (nm)

1° / h+ (cuivre)

sur les courbes, les valeurs des déplacements calculées sont différentes. L’examen de ces

La figure (4. 4) indique qu’il n'ya pas une grande influence de la variation de N sur les
valeurs des déplacements. Cependant, il faut noter que méme si cet effet n’est pas visible
IV. 4 .3 Influence de la variation de I'épaisseur des couches (h*et h-) sur le champ
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FIG. 4. 5: Topologie des surfaces du bilame Cu/(001) Fe en fonction

I'épaisseur des couches sous l'effet de dislocation coin interfaciale, b1 // Ox1
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2°/ 2h* (fer) = h-(fer) (h*=7.5nm eth =15 nm)
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FIG. 4.7: Topologie des surfaces du bilame Fe/(001) Fe en fonction de

’épaisseur des couches sous I'effet de dislocation coin interfaciale, b1 // 0x1

Les figures (4. 5, 4. 6 et 4. 7) décrivent la forme topologique des surfaces libres et leur
changement quand I'épaisseur est variable. La couche d’épaisseur h*apparait comme une
onde ascendante le long de oxi pour les premiere couches déposées, ce qui reflete le
comportement des séries de Fourier. Les épaisseurs ont été choisies telles que le bilame
est tres fin avec des épaisseurs h* et h- égales, 1égerement épais et finalement h* est égale
a la moitie de h—. Nous constatons que la couche de cuivre se relaxe de fagcon meilleure
quand son épaisseur vaut la moitié de celle du Fe.

La méme conclusion peut étre noté si on considére des systémes épitaxiques homogenes
Cu/(001) Cu ou Fe/(001) Fe, malgré que la déformation dans ce derniers cas n’est pas

aussi prononcé que pour le systéeme hétérogene Cu/(001) Fe.

IV. 4. 4. Iso valeurs des champs de déplacements

Nous avons illustré les iso valeurs des champs de déplacement autours de deux
dislocations appartenant au réseau paralléle. Les figures (4.8 et 4.9) exhibent un contraste
avec des valeurs variant de : -0.039 nm a +0.039 nm pour le bilame Fe/(001) Fe et -0.048
nm a 0.047nm pour le bilame Cu/(001) Cu et pour le systeme hétérogene le contraste
indique que la couche d’épaisseur h*est en tension tandis que la couche d’épaisseur h- est
en compression. Aussi, ces couches renseignent sur un effet d’hétérogénéité, qui sera

visible sur la représentation de la distribution des contraintes.
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Bilame mince hétérogéne Cu/(001) Fe
Nous représentons ci- dessous I’évolution des Iso valeurs des champs de
déplacements u; pour un réseau paralléle de dislocations et pour une seule dislocation

A/ Cas d’'un réseau de dislocations (p=15.1032)
2h*=h:; h*=7.5nm, h=15nm

0.05G

00368
-5 0 5 10 15 20 Ei(nm)

FIG. 4. 10 Iso valeurs des champs de déplacements du bilame Cu/(001) Fe, cas d'un réseau, en fonction

de I'épaisseur des couches sous /¢ffet de dislocation coin interfaciale, b1 // Ox1

B/ Cas d’'une seule dislocation (p=151.032
2h*=h ; h*=7.5nm, h-=15nm

X5 (nm)

0.059 1
u; (nm)
u.ns)\ Iz(ﬂm)

0 5

=0_05 i}

-0.059 £0 1s

60 -0 -zo 0 z0 40 &0 x) (nm) x] (nm)

FIG. 4. 11 : [so valeurs des champs de déplacements du bilame Cu/(001) Fe, cas d’une seule dislocation,

en fonction de I'épaisseur des couches sous l'effet de dislocation coin interfaciale, b1 // Ox1

IV. 5 Evolution des contraintes 11 et 22 dans le bilame en fonction de x>

En vue de quantifier la distribution des contrainte ci1 et o22 en fonction des
épaisseurs h* et h—, de chaque coté de l'interface, les bicrisaux Cu/(001)Cu, Fe/(001)Fe et
Cu/(001)Fe sont considérés. Deux cas sont examinés, celui du réseau paralléele de
dislocations coins et celui d’'une seule dislocation coin. Les calculs sont réalisés pour x1=b
et x1=p/2.

Dans ces conditions remarquons que la contrainte c11 change de signe dans les
couches, qu’il y a une nette discontinuité prés de l'interface et que celle-ci est importante

lorsqu’elle est calculée prés du cceur de la dislocation (x1=b).
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Cette contrainte devient négligeable lorsqu’elle est calculée a mi-distance entre deux
dislocations et le signe de la contrainte s’inverse figures (4.12 et 4.13). L’évolution de o2
est donnée en figures (4.14 et 4.15).

Conformément aux conditions aux limites, la valeur de 22 s’annule au niveau des surfaces
libres et elle est continue a travers l'interface. La valeur négative de o2z correspond a une
compression de la couche d’épaisseur h— et la valeur positive de c22 correspond a une
tension. Le méme phénomene est relevé, le signe de o322 s'inverse a mi-distance entre deux
dislocations et sa valeur devient tres faible.

Dans le cas d’une seule dislocation, les contraintes 11 et 622 s’annulent a une distance de
quelques nanomeétres du cceur cédant la place a une parfaite relaxation. Compte tenu des
valeurs des constantes élastiques des cristaux, nous observons que les contraintes sont
plus élevées dans le cas du systeme Cu/(001)Fe que dans le cas des systemes Cu/(001)Cu

et Fe/(001)Fe.

IV. 5. 1 Evolution des contraintes 11 en fonction des épaisseurs h* et h

hétérostructure Cu/(001) Fe

A/ cas du réseau paralléele p=15.1032 nm
@ x,=b=0.253nm @ x, =7.55nm
1°/ pour h*=7.5nm et h- =15nm
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3°/ pour h*=4nm et h-=8nm
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2°/ h*=7.5nm et h-=15nm
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FIG. 4.12 La distribution de contrainte o1; en fonction des épaisseurs h* et h—pour une hétérostructure
Cu/(001)Fe
-A/ p=15.1032nm

-B/ p=151.032um
P structure homogéne Cu/(001)Cu et Fe/(001)Fe
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B/ Fe/(001)Fe
@ x,=b=0.253nm @ x, =75.5nm

1°/ pour h*=7.5nm et h-=7.5nm
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FIG. 4. 13 : La distribution de contrainte oy en fonction des épaisseurs h* et h—pour une structure

homogeéne et une période p=15.1032
-A/ Cu/(001) Cu
-B/ Fe/(001) Fe

IV. 5. 2 Evolution des contraintes o2 en fonction des épaisseurs h* et h-

» hétérostructure Cu/(001) Fe
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2°/ pour h*=7.5nm et h'=7.5nm
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2°/ h*=7.5nm et h-=15nm
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FIG. 4. 14 La distribution de contrainte oz en fonction des épaisseurs h* et h—pour une hétérostructure

Cu/(001)Fe
-A/ p=15.1032nm
-B/ p=151.032nm

P structure homogeéne Cu/(001)Cu et Fe/(001)Fe
A/ Cu/(001)Cu
1°/ pour h*=7.5nm et h- =7.5nm
@ x,=b=0.253nm @ x, =75.5nm

Pl GPa] 0,,[GPa]
1a 10

Q) \ ®

-5 -5
10 Xa[rum] -10 Xpfilm]|
-1a -5 0 5 -10 -5 0 5
2°/ pour h*=7.5nm et h- =15nm
@ x,=b=0.253nm @ x, =75.5nm
Op,[GPa] a,,[GPa]
10 10

5 n i 3
\ ]
-10 X ["T:':'-]— -10 seyfrrr]

=10 -5 0 L] -1n =5 il 5




Chapitre IV Applications numériques

59

B/ Fe/(001)Fe
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FIG. 4. 15 : La distribution de contrainte o3z en fonction des épaisseurs h* et h—pour une structure homogéne

et une période p=15.1032

-A/ Cu/(001) Cu
-B/ Fe/(001) Fe

IV. 6. Etude comparative

a/ Effet de ’'hétérogénéité

Pour observer l'effet de I'hétérogénéité du matériau sur la distribution des

contraintes 11 et 622 le long de x1 et en fonction de (x2).

Nous avons tracé les courbes des figures 4. 16, ........... ,4.19 pour des épaisseurs choisies

Cu/(001)Fe

Cu/(001)Cu

Fe/(001)Fe
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1°/ pour h*=7.5nm et h- =15nm
X1=b=0.253nm
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FIG. 4. 16 : Superposition des champs des contraintes 11 et 632 en fonction de x; (h*= 7.5nm et h~=15nm)

pour les matériaux bicouches Cu/Cu, Fe/Fe et Cu/(001)Fe pour x; = 0.253 nm et b//0x;

X1=7.55nm
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FIG. 4. 17 : Superposition des champs des contraintes 11 et 62 en fonction de x, (h*= 7.5nm et

h-=15 nm) pour les matériaux bicouches Cu/Cu, Fe/Fe et Cu/(001)Fe pour x; = 0.253 nm et b//0x;

2°/ pour h*=7.5nm et h- =7,5nm
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FIG. 4. 18 : Superposition des champs des contraintes 11 et 622 en fonction de x; (h*= 7.5nm et

h-=7.5 nm) pour les matériaux bicouches Cu/Cu, Fe/Fe et Cu/(001)Fe pour x; = 0.253 nm et b//0x;
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X1= 7.55nm
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FIG. 4. 19 : Superposition des champs des contraintes 11 et o2 en fonction de x, (h*=7.5nm et

h-=7.5 nm) pour les matériaux bicouches Cu/Cu, Fe/Fe et Cu/(001)Fe pour x; = 7.55 nm et b//0x;

b/ comparaison avec les résultats obtenus en anisotropie

Dans l'objectif de comparer le comportement élastique du bilame dans le cas de
I'isotropie et de I'anisotropie, une comparaison des résultats obtenus par mon collégue R.
Makhloufi [24] en élasticité anisotrope et nos propres résultats pour le méme bilame
Cu/(001)Fe pris dans les mémes conditions est réalisé. Notons une nette différence qui

permet de conclure que I'effet d’anisotropie est important pour le bicristal choisie (figures

4.20 et 4.21)

1°/ pour h*=7.5nm et h-=7.5nm
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FIG. 4. 20 : Superposition des champs des contraintes 611 et 622 anisotrope et isotrope en fonction de x;

(h*=7.5 eth~=7.5) pour le bilame mince Cu/(001) Fe, b//ox1
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X1=b=0.253nm X1 =7.55nm
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FIG. 4. 21 : Superposition des champs des contraintes 611 et 522 anisotrope et isotrope en fonction de x»

(h*=7.5 et h=15) pour le bilame mince Cu/(001)Fe, b//oxy

1sotrope anisotrope

Cu/(001)Fe

¢/ comparaison avec les résultats obtenus en quasi- isotropie dans le cas du bilame
Al/(001) AlzCu

Le bilame Al/Al;Cu a été traité numériquement par S. Madani [27] en en élasticité

anisotrope. Afin de relever un effet d’anisotrope, 'auteur a introduit dans son programme

des constantes élastiques quasi-isotropes par approximation. Nous avons repris cette

application afin de vérifier la validité du test choisi.

En effet, les résultats obtenus en élasticité isotrope pour le méme bilame indiquent une

différence en terme de valeurs pour les champs de déplacements (figure 4. 22 et 4. 23).
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FIG. 4.22 : Schéma illustrant les champs des déplacements du bilame Al/Al2Cu

sous l'effet de dislocation coin interfaciale, Cij quasi-isotropes, b1//0x1
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FIG. 4. 23 : Schéma illustrant les champs des déplacements du bilame Al/Al2Cu

sous l'effet de dislocation coin interfaciale, Cij isotropes, b1//0x1
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Conclusion Générale

Le présent travail, soumis aux rudes exigences de I’évolution technologique,
suscite une envie de savoir plus dans le domaine des dislocations, qui devient chaque jour
plus vaste et plus ramifié et constitue une initiation a la recherche dans ce domaine. Nous
nous sommes intéressés au cas du bilame mince dont I'interface est pavée d’'une famille
de dislocations de désaccord appelées « misfit » de type coin réparties périodiquement.
L’objectif est d’examiner le comportement élastique isotrope du bilame mince. Les
champs élastiques sont déterminés en se basant sur une formulation analytique en séries
de Fourier développée antérieurement par R. Bonnet.

Les expressions analytiques des coefficients de Fourier sont déterminées numériquement
a l'aide d’'un programme construit en langage MATHEMATICA. Ces expressions sont
ensuite réutilisées par le programme pour calculer les champs des déplacements et de
contraintes le plus précisément possible. Le langage MATHEMATICA présente, en effet,
une précision qui atteint 32 chiffres et un coiit de calcul relativement bas.

La démarche entreprise pour déterminer les interactions élastiques entre les surfaces
libres et le réseau parallele de dislocations de misfit débouche sur des résultats qui
confirment une théorie déja établie. Cette démarche passe obligatoirement par
I'illustration du déplacement relatif interfacial et la vérification des conditions aux limites
en déplacement et en contraintes. Ce qui a permis de valider le programme de calcul. Par
la suite, nos investigations numériques montrent que, pour tous les systemes considérés,
la forme topologique des surfaces libres correspond a celles des séries de Fourier. Cette
forme varie selon I'épaisseur de la couche considérée. Les déformations des couches sont
plus prononcées pour des épaisseurs allant de -0.01nm a +0.01nm.

En effet, et concernant le champ de déplacements nous avons constaté qu’il n'ya pas une
grande influence de la variation de N sur la topologie des surfaces du bilame. On
remarque, cependant, qu’il ya une influence de la variation de I'épaisseur telle que la
couche de cuivre se relaxe de facon meilleure quand son épaisseur vaut la moitié de celle

du fer.
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Pour la distribution des contrainte 11 et 622 en fonction des épaisseurs, remarquons
que la contrainte c11 change de signe dans les couches, elle est discontinue prés de
I'interface et que celle-ci est importante lorsqu’elle est calculée prés du cceur de la
dislocation (x1=b) et devient négligeable lorsqu’elle est calculée a mi-distance entre deux
dislocations. La valeur de 22 s’annule au niveau des surfaces libres et elle est continue a
travers l'interface. Pour une seule dislocation, les contraintes 11 et 622 s’annulent a une
distance de quelques nanometres du coeur cédant la place a une parfaite relaxation.

Par ailleurs, en considérant les systémes homogenes Cu/(001) Cu et Fe/(001) Fe, nous
avons remarqué un effet d’hétérogénéité du matériau sur la distribution des contraintes
normales c11 et G22.

Enfin, dans l'objectif de montrer une nécessité d’avoir a la disposition deux
programmes, I'un en isotropie et I'autre en anisotropie, nous avons repris I'application
pour le bilame Al/Al;Cu traité numériquement par S. Madani en utilisant le langage
Fortran. En effet, 'auteur a introduit dans son programme des constantes élastiques
quasi-isotropes pour se rapprocher de I’élasticité isotrope. Nous avons constaté une nette
différence entre les résultats obtenus en isotropie par le langage Mathematica et les
résultats obtenus en quasi-isotopie.

En conclusion, ce travail nous a permis d’acquérir des connaissances sur la méthode
théorique utilisée, d’apprendre la programmation avec tous ce qu’elle requiert. Aussi, ce
travail constitue une contribution dans la connaissance de la dispersion des contraintes

dans les hétérostructures pour laquelle il n’existe pas de formule analytique.
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ANNEXE |

Les expressions des parametres
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— 42D 0 — 4207+ 462 P 2 + 82 Pk ? — 4 *P B+ 4 2P B8 2P o
_8e2 @B o231 3¢2B g2 _ 0 2 @B g2 _ GHav2B g2 4 2B g2 o 2@y g2 Aai2By g2
+8e2@P a2+ 42 P 2 B2 — 42 Pk B2 -4 2Pk (1 + €' -262Y (1+207)
Y +1+3e" 421+ @)+ ' PP (342 +*P (—1 + 6 B-4 ) + 4 £2@P
(~1+B*+a(+2B-2B8MVv +v (-1 +3&* + ¥ (-2 -8 a+4a?) + &' PP
(3+6k-2B+eP1+6k+6B8)+2e* P (1 -6k(1+2a) -2B+a* (-2+4p)
+a@d+8B)+4 (" +e' PP’ (1 +2a)-22P B- 2P (1 —2 B+ a2 +4 P) V)

=280 -26" 122D 422 _2 2P k442 P 26" P 46
42 442 +42P 2 + 82 P kP -4 *P B+ 4P B
82D o B-8e* WP 2 B+3e*P B2 262 WP B2t RB B2 4 PPL B2 — 22 P B2+
2Pk B2+ 862 WP o B2+ 462 P 2 B2 -4 2P P B — 4Pk (1 +€' =262 (1+20P))

i =01+3e""—42 A+ )+ PP (3428 + e*P (-1 +6 B—4 D) + 4> P (-1 + p)?
+a(1+28-28%)

ch=—-1+3e¢""+e*%(—2-8a+4aD)+e*" P (=3+6k-2B+e*P1+6k+6B)+
2216k +20D)-2B+a*(2+4B)+a @ +8B)+4 (- ¥+ P4
1 +2a)-2e*PB-e* P 1 -28+a2+4P)

n=-3-26*%+56"+3e*P +262@P 562 L 3k — 6>k +3 6" k+ 562 Pk
“10* Pk +56* 2P +16e*Ya—-16 9P a+4*¥ & -4 2P P - 12>k P
20 Pra? 10> B+4* P B+6e" PP B-6* Pk B+ 122 Pk B— 66 PP KB
1326”0 -8 WP o2 B+24 &> P ka? B+ 6P B2 — 4> WP B2 — 2 012 32
2Pk P-4 P B+ 2 BB 162 P o B+ 87 P o B2 -8 > @ P o B

o1 =8P k(1 +e" =221 +22) V) +2v +4> v 66 v —262P v —4 2Py 4
6e* Py 162 av+16 2P avt+122P By —8 WP Byt — 4 &M Byt
32629 o By —8e?P PPyt +86* WP B2y +16 2P o B2 VT

o =1-2k-€"*G+2k)+e>*2-8a—4* +k (@ +8a?) + €' P (-1 +2k) (-3 +2 )+ >
(-1 +6B8+k(=6+48)-2&* P 1+2B8+2k(1+2d)(-3+2P)-2° (1 +2 ) +a (-4 +8 )

=+ et P Lt 1 —2a)+2e*P - * P (1 128+ a(-2+4B)
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dip=—-1-2e*"+3e&" " +e?P +22@P 3P 1k 26>k + " k+3*P k- 6> @ Pk
+3e' P _ 8?0+ 82 P a+4e*?a? - 462D % — 46>k’ - 12> @P ko?
+6e*P B—42 PR 26" 2B 12 ?P Lk B-4? P L B+26 PR B+162 P ap
+8e@P 2 B-8* Pk B—4?PL(1+e* Y =2€*Y (1 +2a)

dp=1+2e*Y-3€" " —e?P-262 P 136" 2P k12> k— €' k-3 *Pk+662@P K
3P —8e*%a+82 P a—4e*2a? +4* P % +4e* kK +12* P ko’ +
6e?PB—4e* PR 2P B0 Pk B4 P B+26" " PPRB-162 P o f+

8> @P o2 B—8 2 WP kB

dyy=(1+e*=2e271+2a)v —4(—e* ¥+ ' ?P 1 21 - 2a) + 2 *P B - £2@P

1-2a+2B+4ap))

y=3+8e2¥-3e*"-9e?P 1 e*P —24e2@hH _get@th g tat2p
1628 _ 9k —11e?k+8e* k+8e?Pk—3e*PL+48e2@P | 4
124 @B _ 30 4@ 2B _ 01 20 B L 9k2 434 Kk2 419 e2B K24
24P K% - 48 e2@P) |2 _ et @B 2 23 pta2B 2 4 g el B2 3
13223 _8e? B3 43P L3 482 @3 3 2B 3 L 10 o2 o _
362 @P g+ 24 2Py — 26 ka+ 80’ @B kag— 382K g+
2002%Kk2 0 —28e2 @B 1 20 + 82 ™MB 20— 6K a—16e2@B 3 ¢
162 ™P 3 g 462292 1122 @B g2 _ 82 P2 1 16 2% k a? -

1229k @? — 44 @2 @P 2 o2 4 8 2P 22

=6e*PB-16e*P B+ 6" P B—4e*Pk B+20* Pk B—16€" PP KB

+22e*P K2 B-16* P K2 B+10 ' 2PK2 B-12*P 1K B+ 122 P 1P -

24 e* P o B+ 56 > P LaB+56> P K2ap-24e* P13 aB+8e P’ B

+32e* P k@? B-40 WP 2% B-12€*P B2 =322 B2 1 1264 02P B2 4
20e*P kB2 +4e* WP B2 -8 2P B2 12?P K2 B2 — 4" PP I2 B2+ 4 2P 13 B2
—4 2@ 13 B2 _ 48 &2 @P o B2 + 56 2P kB2 - 16 > P K2 a B2 + 8 > WP | o B2
+16 2@ o2 B2 =32 2 @P K o2 B2+ 16 > P k2 o? B2
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X=2CF2+e*" "2 -6k)+5k-6k?+3k>+2e* P2 -3k +k?)+
e*P (-4 +k-2K>-3kH+e? 4GB +2a)-4Kk>B+5a)+
K (=3+6a)+k(19+14a)+ e ™P(—6k’>+K>B-6a)
—8(G+2a)+k(23+22a)+2e* 2P (—3-_3Kk%?-2p-4p>
+2k@+B+2B8))-2e?P(-3-2B-4B%2+Kk>2Q2+6B-4pB>
+2K(-2-3B8+B8)+k(1-2B8+6B8*)-2e’ P 2K>(-1+2a)
(—2-3B8+BH-20B+2a)B3+2B+4BH)-k>17-6B8+8pB%+
a(2-28B+8B*N+k(25+4B+10B%>+2a (9 +8B+108%))

e=8e?2-3k+3k%>+e*PU-3k+kH-2e?PB+2B+4p%+
2k2(1=-B+BH-kG+2B8))0vH2>+8e?PL(v)?1+3k—-2k?
et (=5+7k)-2e® Y (k? (-1 +2a)-2(1 +3a+ad
+kG+4a+6a))+4(-1+k(-e*+k+e?? (1 -k+2a+2ka)vh

Y=2e""kGB+k)+e*"@P(—3+8k-5kH-2k2-3k+k?)+
e PB-4k+3k2+2k)-2e?k(G+8a—-4a’+2ka(-3+2a)
+k2(—1+2a)+2e?™™PUr6a-2a°+K(-1+20a)-
2kG+7a)+k>(Q+6a+2a?)+e* PGB +6B-12kB+B)+
kK2(B7+68)+e?P(-3-6B8-4KGB+2R+k(G+8B)+k>(17 + 14 B)) —
22@PB (2@ =2-3a+aH)A+2B8)+2K (-1+2a)B+28) -k(23+28+
8a2(1+PB)+14aB+2P)+k>Bl+2B-4a(=5+4B8)+2a%(17+6p))

Q=P 1+K2-2e*""k+(~1+K)’k-e*"PA-k+K>+ L)+
ek (T+4a+k?(-1+20)-2kQ2+3a)+e’™P(—6+K’(1-20a)
—da-2k’a+k(T+8a)+e* P (-1 -5k>-28+2k“4 +p))
+e?P 1 +2B-2kB-k>G+4B+KG6+4B)+2e2 P ((B+2a)(1 +2p)
+K(-1+2a)B+2B) -4k (=2+B+2aB-2kG+4ad+B))v"
+16 2% (=1+ k) (—e*P+k+e?P 1 +2B+ k(=1 +2B)) ("2
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Annexe Il

Etapes de calcul du programme

Dans cette annexe, on présente une partie du programme élaboré pour le calcul et la

simulation des différents champs élastiques.
Le vecteur de Burgers est défini par b = (b1, bz, b3).
On note la période par p, I'épaisseur de la couche supérieure par h, I'épaisseur de la couche
inférieure par L
On commence par la détermination des parametres complexes pour la couche supérieure
(A+, B+, C+, D*, E*,F*) ,pour la couche inférieure (A-, B, C;, D-, E-,F-)

Le systeme d’équations

Le systeme ' equations est :

01/ A"+C"'-A" -C =ibl/2unnm

02/ A*+(3-4v)B"=C"+(3-4v)D"-A"-=(3-4v)B +C =(3-4v)D =b2/2nn

03/ E+F -E -F =ib3/2nn

04/ KA"+k(1-2v)B"-kC" +k(1-2v)D"-A" -(1-2v)B +C -(1-2v)D =0

05/ -kA"-2k(1-v"HB" -kC'+2k(1-vHD"+A +21-v )B +C -2(1-v)D =0

06/ EE=F' -E +F =0

07/ —A" =B rwh" +1-2v)+C "M 1 D' wh —1+2v "M =0

08/ E'-F "M =0

09/ A"+B(n wh™+2-2v)+C "M 4 D (rwh* -2+ 2v% "M =0

10/ =A -B (rwh” +1-2v)+C "M 4D (rwh™ —1+2v7) "M =0

1/ A +B roh +2-2v)+C "N 1D wh —2+2v)fMM =0

12/ E-F &M -0

+ - -
Mo e =P a=nwh',B=nwh

>

on pose: €"“

II. 1. Etapes de calcul du programme
L’exécution de notre programme permet de faire les calculs suivants:
1°/ détermination des parametres A+, B+, C+, D+, E+,F+,A-,B-,C-,D-, E- etF-.
2°/ calculer les parties réelles et les parties imaginaires de ces parametres.
3°/ Les parametres qui nous avons déja calculé sont injectés dans les expressions de

déplacements pour calculer :
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a/ l'erreur relative a l'interface (xz = 0).
b/ I’évolution du déplacement relatif Au a l'interface en fonction de x1 (x2 = 0)
en faisant varier le nombre harmonique n (n=5,10, 20,40, 80, 500,1000,2000).
c/ le déplacement des unités structurales autour de la dislocation dans un plan
(x1,%2)
d/la vérification de superposition graphique de Au en fonction de x1 (théorique et
numeérique)
e/la dispersion des iso-déplacements dans le plan ( X1, X2 )
4°/ a partir de la loi de Hooke et en connaissant le champ des déplacements, le
programme permet aussi de calculer:
a/ I'évolution des contraintes en fonction de x;
b/ I'’évolution graphique des contraintes en fonction de x2 (quelque variantes)

¢/ la dispersion des iso-contraintes dans le plan ( x1, X2 )

II 2. Le calcul des parametres ci-dessous par le code Mathématica

Le systéeme d’équations s’écrit sous la forme d’un produit matriciel :

AX=B
1 0 1 0 -1 0 -1 0 AP (ibl/2nm
1 3—4yr - 34yt -1 B3+ 1 344y Bl | /2
—* k(=1+2v) &k k(=1+2v" 1 1-2v -1 1-2v" c* 0
% 2k -k  2kd—) 1 2(1-) 1 —2(1-v) D" 0
1 1+e=2vv =2 &2(1-a-2v) 0 0 0 0 A0
1 2+a-2vt & ¥(2+a+2vH 0 0 0 0 B 0
0 0 0 0 1 148-2v -8 B1—-B-2v) I} C 0
0 0 0 0 1 24B8-2v &8 P(2+B+2v))\D 0
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II 3. Les données de solution

V' (cuivre) = 0.2546; v~ (fer) = 0.3217,; ,u+ (cuivre) = 117.; u (fer) =75.4;
+

a=nwh;f=nwlk= 'u—;{a),p, h, 1, x1, x2, x3, bl, b2, b3} € Reals;
e

a:e[a) h ,L,n]; a;rm[a)_ ,h L n_|; b:e[a)_ ,h L n_|; b;rm[a)_ ,h L n_|;

—_— —)

cfe[a)_ Jhe L n i Jo_,ho 1, n_]; dfe[a)_ ,h 1, n ;diJo ,h 1, n_];
aJw_,h_,1,n JaJw ,h , 1 ,n_];bdew_,h_,1_,n_];bifw_,h_ 1, n_];
cdw_,h 1 ,n lcifw b, n_l;ddew_,h_, 1, n_];difw_, h_,1_, n_];
A=dellw_,h_,1_, n_];

erw ,h 1 ,n]=0;fJw ,h_,1_,n_]=0;

edw ,h_ 1, n]=0;fJw ,h_,1_,n]=0;¢[w ,h_,1_, 5 n_];

frlw ,h_, 1, n l;eilw_,h .1, n]; filw ,h 1 n_J;
oam[w_,h_,1_,n_]=-e*"M 1 4L+ 2k +e*?(1 +k);

I1 4. Champs des déplacements pour la couche supérieure

ulplw_, h_, L, y_, x2_, bl_, b2_, b3_]:= Simplify[Sum[ b2 ((a;{w, h, I, n] +
nwbJw, h, 1, n] x2) Exp[-nw x2] + (ci[w, h, 1, n] + nwdJw, h, 1, n]x2)
Exp[ nw x2]) Cos[nw ybl]/(nPidel[w, h, 1, n])—bl (i Jw, h, 1, n] +

nwbl [w, h, 1, n] x2) Exp[—n w x2] +(ciylw, h, 1, n] + nwd{ Jw, h, 1, n] x2)
Exp[ nwx2] )Sin[nw ybl]/ nPidellw, h, 1, n] , {n, 1, 100}], TimeConstraint —> 300]

u2plw_, h_, 1, x1_, x2_, bl_, b2_, b3_]:= Simplify[Sum[ bl ((a{,,[w, h, 1, n] +
hwx2+3-4v)bi [w, h, 1, n])Exp[—nwa]—(cfm[w, h, 1, n] — df[w, h, 1, n]
(—nwx2+3-4vY) Exp[ nw x2])Cos[nw x1]/(n Pidel[w, h, 1, n])—b2 (- w, h, 1, n]
+hwx2+3-4v)blw, h, 1, n] )Exp[—na)XZ]—(c;re[a), h, 1, n] +diJw, h, 1, n]
(—na)x2+3—4V+))Exp[na)x2])8in[na)xl]/ nPidellw, h, I, n] , {n, 1, 100}],
TimeConstraint —> 300]
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II. 5. Champs des déplacements pour la couche inférieure

vlmlw , h_, |,y , x2_, bl , b2 , b3 ]:=Simplify[Sum[ b2 (a;Jw, h, 1, n] +
nwbdw, h, 1, n] xX2) Exp[-nw 2] + (cJw, h, |, n] + nwd Jw, h, 1, n] x2)
Exp[ nw x2]) Cos[nw ybl]/(nPidellw, h, 1, n]) bl ((aj[w, h, 1, n] +

nwbiJw, h, 1, n] x2) Exp[-nw x2] +(c;p[w, h, 1, n] + nwd; [w, h, 1, n] x2)
Exp[nwx2] )Sin[nwybl]/ nPidel[w, h, 1, n] , {n, 1, 100}], TimeConstraint —> 300]

wmlw , h , 1, x1_, x2, bl_, b2_, b3_]:= Simplify[Sum[ bl ((a;,[w, h, I, n] +
(hwx2+3-4v )b Jw, h, 1, n]) Exp[-nw x2] = (c;p[w, h, 1, n] = dj[w, h, 1, 0]
(—nwx2+3—4v)Exp[ nwx2])Cos[nwx1]/(nPidellw, h, 1, n])-b2 ((a}[w, h, 1, n]
+(hwx2+3-4v )b lw, h, |, n])Exp[-nwx2] - (cJw, h, ], n] +d Jw, h, 1, n]
(—nwx2+3-4v))Exp[nwx2])Sin[nwx1]/ nPidellw, h, 1, n] , {n, 1, 100}],
TimeConstraint —> 300]

Il .6. Calcul d’erreur

b=Au[w_,h_,1 ,x1_,x2_,bl_,b2 ,b3_]:=ulp|w, hl,y, x2, bl, b2, b3]-
ulm [w, h, 1, y, x2, b1, b2, b3]

a=Aw[x1_b1_]:=Simplify[(b1/15.1032)*x1 bl -b1/2
Abs [AR= (b-2)/a]

I1. 7. Champs des contraintes pour la couche Supérieure

ollplw , h_,1,x1 , x2 , bl , b2, b3_]:= Sirnplify[Za),Lt+Sum[bl (@l fw, h, 1, n] +
b [w, h, 1, n] (hwx2—2v") Exp[-nw x2] +(cJw, h, 1, n]+d7 Jw, h, 1, n] (hw=x2+2v")
Exp[nw x2]) Cos[nw x1]/ (Pidel[w, h, 1, n])—b2 (@ w, h, 1, n] + bi{w, h, 1, n]
(nwa—ZV*))Exp[—na)XZ]+ (ciw, h, 1, n] +d w, h, 1, n] (hwx2+2V)

Exp[nw x2]) Sin[nwx1]/(Pidellw, h, 1, n]), {n, 1, 100}], TimeConstraint —> 300]

o22plw_, h , 1, x1 , x2 , bl_, b2_, b3_]:= Simplify[ —2a),u+Surn[bl (@i [w, h, 1, n] +
bifw, h, 1, n] hwx2+2-2v") Exp[-nw x2] +(ci[w, h, 1, n]+df [w, h, 1, n](hwx2 -2
+2vY) Exp[nw x2]) Cos[nw x1]/(Pidel[w, h, 1, n])— b2 (aw, h, 1, n]+ bi[w, h, 1, 0]
(hwx2+2-2v)) Exp[-nwx2] + (ci[w, h, 1, n] +di[w, h, I, n] hwx2-2+2v")
Explnw x2]) Sin[n wx1]/(Pidellw, h, 1, n]), {n, 1, 100}], TimeConstraint —> 300]
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II. 8. Champs des contraintes pour la couche inferieure

ollmlw , h, 1, x1_, x2 , bl_, b2_, b3_]:= Simplify[ 2w u Sum[bl ((@;,[w, h, 1, n] +
biJw, h, 1, n] hwx2—-2v")) Exp[-nw=x2] +(c;,{w, h, 1, n] +d;Jw, h, I, n](hwx2+2v"))
Exp[nwx2]) Cos[nwx1]/(Pidellw, h, 1, n])=b2((a Jw, h, 1, n] + bJw, h, 1, n]
hwx2=-2v ) Exp[-nwx2]+ (¢ Jw, h, 1, n]+d[w, h, |, n]Jhwx2+2v))

Exp[nwx2]) Sin[nwx1]/(Pidellw, h, 1, n]), {n, 1, 100}], TimeConstraint —> 300]

022mlw_, h , 1, x1_, x2 , bl_, b2_, b3_]:=Simplify -2 w p Sum[bl ((aj,[w, h, 1, n] +
biJw, h, 1, n](hwx2+2-2v")Exp[-nwx2] +(c;lw, h, I, n] +d;Jw, h, |, n](hwx2-2
+2v) Exp[nwx2]) Cos[nwx1]/(Pidellw, h, 1, n]) = b2 (a,Jw, h, 1, n] + b, [w, h, 1, n]
(hwx2+2 -2V ) Exp[-nwx2] +(clw, h, |, n] +d[w, h, |, n] (hwx2-2+2V"))
Explnwx2]) Sin[nwx1]/(Pidel[w, h, 1, n]), {n, 1, 100}], TimeConstraint = 300]
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Résumé

Dans le cadre de la détermination des champs élastiques indispensables aux
investigations expérimentales, notamment les observations en microscopie €électronique
(MET et METHR), nous avons élaboré un programme en langage MATHEMATICA qui
calcule les champs élastiques dans le cas d’un réseau parallele de dislocations de
désaccord appelées « misfit » de type coins situé a I'interface d’un bicristal mince en
élasticité isotrope. La méthode analytique adoptée est une formulation en séries de
Fourier. Son application a permis la simulation des champs de déplacements, de
contraintes relatifs a un bilame mince Cu/(001) Fe. Les résultats obtenus confirment une
théorie deja bien établie.

Mots-clés: bilame, élasticité isotrope, réseaux de dislocations, interface

Abstract

In order to determine the elastic fields, essential for the expperimental investigations,
particulary for the microscopic observations such as TEM or HRTEM, we built a
MATHEMATICA program which can calculate the isotropic elastic fields in the case of
bifoil. The interface between the two layers of the epitaxial system is covered by a parallel
network of misfit edge dislocations. In this aim, the analytical method use is a formulation
in a Fourier series. This method seems to be rigourous in the simulation of the
displacement and stress fields. Through an application to the thin bilayer Cu/(001) Fe, it
can noted that the results confirm an established theory

Keywords: bifoil, isotropic elasticity , dislocation networks , interface
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