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Résumé 

 Nous avons étudié le matériau ternaire HEUSLER en utilisant la méthode des 

ondes planes à potentiel complet linéarisé augmenté (FP-LAPW) basée sur la 

théorie fonctionnelle de la densité (DFT) implémentée dans le code WIEN2k, 

pour déterminer la stabilité structurale et élastique d’un composé de type 

HEUSLER.                                                                                                                                          

Le potentiel d'échange et de corrélation est traité par l'approximation de gradient 

généralisé (GGA).                                                                                                                                          

Pour confirmer la stabilité de ce composé, les constantes élastiques (Cij) sont 

calculées à l'aide de la méthode contrainte – déformation.                                                 

Les résultats obtenus montrent que le FeTiSn et CoTiSn est ferromagnétique 

métallique (FM), ductile et anisotrope. 

Mots-clés : HEUSLER, ferromagnétique métallique (FM), approximation du 

gradient généralisé (GGA), propriété élastique. 

 

 

 

 



 
 
 

 

 

Abstract 

We studied the HEUSLER ternary material using the linearized full-potential 

augmented plane wave (FP-LAPW) method based on density functional theory 

(DFT) implemented in the WIEN2k code, to determine the structural and elastic 

stability of HEUSLER compound.  The potential for exchange and correlation is 

handled by the generalized gradient approximation (GGA).                                                                                                                                                                                         

To confirm the stability of this compound, the elastic constants (Cij) are calculated 

using the stress–strain method. The obtained results show that FeTiSn and CoTiSn 

is metallic ferromagnetic (FM), ductile and anisotropic. 

Keywords: HEUSLER, metallic ferromagnetic (FM), generalized gradient 

approximation (GGA), elastic property. 

 

 

 

 

 



 
 
 

 

 

 ملخصال

 

باستخدام طريقة الموجة المستوية المعززة ذات الإمكانات الكاملة  الثلاثية HEUSLERلقد درسنا مادة 

، لتحديد WIEN2k( المطبقة في كود DFT)( بناءً على نظرية الكثافة الوظيفية FP-LAPWالخطية )

. يتم التعامل مع إمكانية التبادل والارتباط من خلال HEUSLERالاستقرار الهيكلي والمرن لمركب يشبه 

( باستخدام طريقة Cij(. لتأكيد ثبات هذا المركب، تم حساب الثوابت المرنة )GGAتقريب التدرج المعمم )

 الإجهاد والانفعال.

عن مغنطيسي حديدي معدني  عبارة CoTiSn   و FeTiSn   أنئج المتحصل عليها أظهرت النتا 

(FM.مطيل ومتباين الخواص ،) 

 (،GGA) (، تقريب التدرج المعممFM، المعدنية المغناطيسية )HEUSLER الكلمات المفتاحية:

 .المرنة الخاصية

 

. 
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           Avec les développements récents dans la physique de la matière condensée, beaucoup 

d’efforts ont été déployés pour une meilleure compréhension du comportement des matériaux. 

Comprendre la physique d’un matériau nécessite la connaissance fondamentale de sa structure, 

de sa stabilité de phases et de ses diverses propriétés structurales, électroniques, vibrationnelles 

et mécanique.  

      L’électronique a connu un développement immense pendant les trois dernières décennies, 

mais peu d’attention a été dédiée à l’incorporation de matériaux magnétiques dans les 

dispositifs électroniques intégrés. Toutefois, un nouveau champ en électronique, la 

spintronique, a largement attiré l’attention récemment. Le fondement étant la vérité de base 

qu’un électron a un spin en plus de sa charge. Dans le contexte de l’électronique de spin, les 

spins des électrons et pas uniquement leur charge électrique, sont contrôlés dans l’opération de 

transfert d’information dans les circuits. Les matériaux magnétiques et les semi-conducteurs se 

sont développés séparément pendant longtemps avec les matériaux magnétiques principalement 

utilisés pour le stockage de données comme dans les disques durs et les dispositifs à base de 

semi-conducteurs pour le traitement de ces données comme dans les processeurs. C’est un défi 

de taille d’intégrer les deux classes de matériaux pour le développement de dispositifs 

spintronique. Les dispositifs spintronique combinent les avantages des matériaux magnétiques 

et des semi-conducteurs pour être multilatéraux, rapides, et non volatiles.  

      Actuellement les progrès technologiques et industriels dans différents domaines dépendent 

fortement de l’avancement de la recherche dans le domaine des matériaux magnétiques (de 

nouvelles caractéristiques des matériaux doivent être prises en compte : la polarisation de spin, 

la bande de conduction, la symétrie des porteurs polarisés, le magnétisme des interfaces…). 

L’une des applications électroniques de spin est l’utilisation des semi-métaux. Une des 

principales propriétés de ces métaux est la « semi-métal licité », c'est-à-dire, les électrons de 

conditions qui sont 100% polarisés en spin en raison d’un écart au niveau de Fermi. Ce 

phénomène a simulé un grand intérêt dans le développement des matériaux qui possèdent cette 

propriété, une nouvelle classe a été prédite appelée les semi-métaux ferromagnétiques.  
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     Une classe prometteuse parmi ces matériaux, sont les alliages HEUSLER et plus précisément 

celle des alliages HEUSLER ferromagnétique, cette classe est de type XTiSn, où X = Fe et Co 

et Ti et Sn représente les éléments du groupe III, IV ou V de le tableau périodique [1-4].  

        Parmi les alliages HEUSLER de type XTiSn, nous avons le FeTiSn et CoTiSn qui sont 

proposés comme des ferromagnétiques métalliques (FM), et ont été étudié en détail 

expérimentalement et théoriquement [5]. Plus tard, les structures de bande ont été étudiés dans 

la série d'alliages de type FeTiSn et CoTiSn. 

     Dans ce travail, deux voies exploratoires sont empruntées : une étude par simulation Wien2k, 

au sein de la Théorie de la Fonctionnelle de la Densité (DFT), de la classe des alliages 

d’HEUSLER où nous proposons d'examiner les propriétés structurales, électroniques, 

magnétiques et élastiques du l’alliage HEUSLER FeTiSn et CoTiSn ; et, en second lieux, une 

analyse par les méthodes de fouille des données (plus connue par le datamining), approche 

novatrice en science des matériaux. Il s’agit d’un processus d'extraction de connaissances 

valides et exploitables à partir de volumes de données pouvant être de tailles considérables. 

     Après cette introduction générale, ce manuscrit est organisé comme suit : le chapitre I 

présente des généralités sur les alliages d’HEUSLER et leurs propriétés. Le chapitre II donne 

une idée générale sur l’ensemble des outils numériques, notamment les méthodes basées sur la 

DFT et les techniques de datamining. Le chapitre III regroupe l’essentiel du travail à 

proprement dit. En l’occurrence, les principaux résultats des calculs ab-initio et les analyses 

élaborées par datamining à la fin, une conclusion récapitule l’essentiel des points abordés et 

liste les résultats les plus intéressants, tout en proposant des voies d’explorations futures. 
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I. 1. Introduction  

       La spintronique est une nouvelle technologie qui met à profit le spin de l’électron et plus 

précisément, le phénomène de courant polarise en spin. Les travaux fondateurs de la 

spintronique concerne la Magnétorésistance Tunnel (TMR pour Tunneling Magnétorésistance), 

découverte par JULLIERE en 1975 [1], l’injection de courant polarise en spin d’un matériau 

ferromagnétique vers un métal non-magnétique, observe par Johnson et SILSBEE en 1985 [2], 

et notamment, la Magnétorésistance Géante (GMR pour Géant Magnéto résistance) découvert 

par Fert en 1988 [3] et Grunberg en 1989 [4].                                                                                                                                                                   

Dans les matériaux ferromagnétiques comme le Fe ou le Co, les bandes des électrons up et des 

électrons down, sont dissymétriques, c’est-à-dire que la densité d’états électroniques pour les 

spins up et pour les spins down est différente. On parle alors de spin majoritaires et spin 

minoritaires. Cela implique qu’un électron traversant un matériau ferromagnétique aura une 

probabilité de diffusion différente selon son état de spin, se traduisant par une différence de 

résistivité électrique des spins up et des spins down. Ainsi, un courant électrique, passant à 

travers un matériau ferromagnétique, voit sa quantité d’électrons avec spin up et spin down 

modifiée : on dit que le courant est polarisé en spin. Cet effet est à la base des phénomènes de 

Magnétorésistance Géante (GMR) et de Magnétorésistance Tunnel (TMR). 

I. 2. Alliages HEUSLER  

Depuis la découverte de la semi-métallicité ferromagnétique des alliages, ces derniers sont 

devenus un domaine d’intérêt de la recherche pour les applications en spintronique [5]. Le 

prototype des composés HEUSLER est l’alliage Cu2MnAla été découvert par Friedrich 

HEUSLER en 1903 [6,7], il a le comportement ferromagnétique et une température de Curie 

élevée. En effet, leur particularité et leurs propriétés sont complètement différentes de ces 

éléments constituants. Cette classe de matériaux remarquable et ses équivalents, qui 

comprennent maintenant une vaste collection de plus de 1000 composés, sont connus comme 

composés ou alliages HEUSLER. Ils sont des matériaux semi-conducteurs ou métalliques 

ternaires avec un mélange 1:1:1 (également connu sous le nom « HALF-HEUSLER») ou d'un 

mélange 2:1:1connu sous le nom du « Full-HEUSLER» [8]. Le nombre infini de composés 

qui peut être préparé par la combinaison avec presque tous les éléments du tableau périodique 

est illustré dans la Figure I.1.     
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Figure I.1 : Répartition des éléments composants les alliages HEUSLERS.  

 

        Les dispositifs spintroniques combinent les avantages des matériaux magnétiques et des 

semi-conducteurs pour être multilatéraux, rapides, et non volatiles. Ces dernières décennies, les 

alliages HEUSLER ont reçu un grand intérêt qui s’explique par différentes propriétés qui sont 

bien adaptées pour des applications dans des dispositifs. L’une des propriétés qui a contribué à 

la multiplication des travaux sur ces alliages est le caractère semi-métallique prédit par 

GALANAKIS. Pour les alliages full HEUSLER. 
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I. 3. Types des alliages HEUSLER 

Les alliages HEUSLER ternaires se divisent en deux grandes familles en fonction de leur 

composition chimique : 

 Full-HEUSLER 

 HALF-HEUSLER (semi HEUSLER) 

I.3. 1_ Alliages demi-HEUSLER (HALF-HEUSLER) 

Les alliages de cette famille ont une composition chimique de la forme XYZ (des composés 

ternaires), ils sont constitués de deux parties ; une partie covalente et une autre partie ionique. 

Les atomes X et Y ont un caractère cationique distinct, tandis que Z peut être considéré comme 

l'équivalent anionique [9,10].Leurs structures cristallographiques est C1bavec le groupe 

d’espace cubique F-43m (groupe d'espace N° 216). La nomenclature dans la littérature ne varie 

pas par l’ordre alphabétique des éléments ou d’une façon aléatoire mais elle varie par leur degré 

de l’électronégativité. L'élément le plus électropositif est placé au début de la formule, il peut 

être un élément d'un groupe principal, un métal de transition ou un élément des terres rares. 

L'élément le plus électronégatif se trouve à la fin est considéré comme un élément d'un groupe 

principal de la seconde moitié de la classification périodique, par exemple le cas des LiAlSi, 

ZrNiSn, et LuAuSn [11-12]. 

I.3. 2_ Alliages HEUSLER complet (Full-HEUSLER) 

Les alliages HEUSLER sont souvent connus sous le nom de full-HEUSLER qui est une 

classe de composés intermétalliques. Ils sont caractérisés par la formule chimique X2YZ, où X 

et Y sont des métaux de transition et Z est un élément des groupes III à V dans le tableau 

périodique. Cela montre que le métal (X) existe en deux fois, placé au début de la formule (le 

plus électropositif), tandis que l'élément le plus électronégatif est placé à l'extrémité. Cependant, 

dans certains cas, Y est remplacé soit par un élément des terres rares, soit par un métal alcalino-

terreux. 
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Figure I.2 : Schémas représentatifs des mailles cubiques d’un alliage d’HEUSLER       (Full-

HEUSLER) et d’un demi-HEUSLER (HALF- HEUSLER) [13] 

 

 

I.3. 3_Alliages HEUSLER quaternaire (QUATERNER -HEUSLER)  

       Une autre famille existe pour les alliages d'HEUSLER, c'est le cas de composés HEUSLER 

quaternaires, où il y a quatre atomes de nature chimique différentes, avec deux éléments 

différents X et X’. Ils sont situés dans les positions 4a et 4d, respectivement, l'élément Y est 

placé sur les positions 4b tandis que l'élément Z sur les positions 4c. Cette structure présente le 

prototype LiMgPdSn et cristallisent dans le groupe d’espace cubique F-43m (groupe d'espace 

N° 216). Une illustration de la structure d’HEUSLER inverse et l’alliage d’HEUSLER 

quaternaire est donnée dans la Figure I.3. 
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Figure I.3 : Structure HEUSLER inverse CuHg2Ti (a), structure quaternaire LiMgPdSn (b)  

 

I. 4. Structure cristalline des alliages d’HEUSLER  

       Les alliages Full-HEUSLER, représentent la deuxième famille d'alliages HEUSLER après 

les semi HEUSLER. Les composés contenant du Mn en particulier, sont des alliages Full-

HEUSLER qui a attiré le plus d'attention. Ils sont tous ferromagnétiques avec hautes 

températures de Curie (au-dessus de 600°K). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure I.4 : Structure cristallographique théorique des alliages Full-Heusler 
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   Les alliages HEUSLER ou full-HEUSLER ont la formule générale X2YZ qui cristallisent 

dans le groupe d’espace cubique Fm-3m (groupe d'espace N°225) avec une forme de Cu2MnAl 

(L21) comme prototype [14,15]. Les atomes X occupent la position 8c (1/4, 1/4, 1/4), les atomes 

Y et les atomes Z sont situés aux positions 4a (0, 0, 0) et 4b (1/2, 1/2, 1/2), respectivement. 

 

        Les alliages semi HEUSLER ternaires (XYZ) commandés avec la stœchiométrie 1: 1: 1 

cristallisent dans la structure cubique avec le prototype MgAgAs (C1b, groupe spatial F-43m 

(216)) qui peut être dérivée d’une combinaison de la structure tétraédrique de type zinc blend 

et la structure de type rock salt (figure I.6). La structure semi HEUSLER est constituée de trois 

sous-réseaux interpénétrés occupés par les éléments X, Y et Z respectivement.  

 

 

 

 

 

 

 

 

Tableau I.1 : Les différents possibilités d’occupations des sites dans la structure demi-

HEUSLER C1b. 

 

       Ces éléments peuvent peupler des positions atomiques dans trois arrangements de types 

différents [16]: Type (I) X(0,0,0), Y(1/2,1/2,1/2), Z(1/4,1/4,1/4), Type (II) X(1/2,1/2,1/2), 

Y(1/4,1/4,1/4), Z(0,0,0) et Type (III) X(1/4,1/4,1/4), Y(0,0,0), Z(1/2,1/2,1/2). La position 

(3/4,3/4,3/4) est vacante pour ce type de composés. 

 

Figure I.5 : Représentation schématique de la structure C1b du semi HEUSLER type XYZ 

 

 

4a 

(0,0, 0) 

4b 

(1/2,1/2,1/2) 

4c 

(1/4,1/4,1/4) 

Type I X Y Z 

Type II  Z X Y 

Type III  Y Z X 
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       Les semi HEUSLER quaternaires de formule chimique XX'YZ cristallisent dans la 

structure prototype du LiMgPdSb [17] de groupe spatial F-43m (figure I.7). Au sein de la 

structure cubique, les éléments X, X’, Y et Z peuvent être arrangés selon trois différents types : 

Type (I) X(0,0,0), X’(1/4,1/4,1/4), Y(1/2,1/2,1/2), Z(3/4,3/4,3/4), Type (II) X(1/2,1/2,1/2), 

X’(0,0,0), Y(1/4,1/4,1/4), Z(3/4,3/4,3/4) et Type (III) X(0,0,0), X’(1/2,1/2,1/2), Y(1/4,1/4,1/4), 

Z(3/4,3/4,3/4). 

 

 

 

 

 

 

 

Figure I.6 : Représentation schématique de la structure prototype XYZ. 

 

I. 5. Procédés de synthèse des HEUSLER  

     Les méthodes de synthèse des composés HEUSLERS sont diverses et variées. La méthode 

la plus utilisée reste le SPS [18] « Spark Plasma Sintering » ou littéralement « frittage plasma 

par étincelage ». Cette méthode consiste à faire passer un courant continu pulsé très intense à 

travers une poudre contenant les éléments en question afin d'utiliser la dissipation thermique 

due à l'effet Joule pour chauffer très rapidement la poudre. Dans la pratique, les poudres ou 

éventuellement les nano-poudres sont enfermées dans un container de forme cylindrique, 

généralement en graphite. Deux pistons permettent d'appliquer simultanément une forte 

pression (Figure I.8). 
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Figue I.7 : Schéma représentant le fonctionnement d’un SPARK Plasma SINTERING 

 

 

     Cette méthode permet de fritter très rapidement les matériaux sans pour autant faire grossir 

significativement la taille de grain. On peut ainsi conserver une microstructure ou une 

nanostructure souhaitée après le frittage. Le terme plasma dans la dénomination de la méthode 

provient du fait que l'on suppose qu'il se forme un plasma à la surface des grains pendant le 

frittage [19]. 

 

I. 6. Magnétisme dans les alliages HEUSLER  

     En 1903, Fritz HEUSLER trouvé ferromagnétique, ce qui a attiré la communauté 

scientifique pour le bénéfice de ses alliages ’’ alliages de HEUSLER’’. Cependant, il a fallu 

trois décennies jusqu'à ce que la structure cristalline ait été déterminée comme structure cubique 

à face centrées [20]. Malheureusement, ils sont tombés dans l'oubli dans les décennies 

suivantes, et seulement peu de rapports sur la synthèse de nouveaux composés HEUSLER ont 

été édités dans les années 70 [21,22]. Il a fallu attendre la prédiction du ferromagnétisme semi-

métallique dans le composée MnNiSb par de Groote [23] et dans le composée Co2MnSn par 

KÜBLER [24] en 1983, pour que les matériaux HEUSLER retrouvent un intérêt scientifique. 
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Figure I.8 : Les composés de type X2YZ de HEUSLER ont deux sous-réseaux magnétiques 

qui peuvent se coupler ferromagnétique ou antiferromagnétique. 

 

 

     Dans les composés HEUSLER X2YZ la situation est complètement différente à cause des 

deux atomes X qui occupent les sites tétraédriques, ce qui permet une interaction magnétique 

entre les atomes X et la formation d'un second sous-réseau magnétique plus délocalisé. 

En raison de ces deux sous-réseaux magnétiques différents, les composes HEUSLER X2YZ 

peuvent montrer toutes sortes de phénomènes magnétiques, aujourd'hui plusieurs types sont 

connus tel que le ferromagnétisme, le ferrimagnétisme et le ferromagnétisme semi-métallique. 
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I. 7. Applications des HEUSLER  

Les matériaux HEUSLER ferromagnétiques peuvent être utilisés dans des différents domaines 

tel que : 

 L'effet magnéto résistif géant (GMR) utilisé dans les têtes de lecture des disques durs 

actuellement est la première application de la magnéto-électronique et spintronique 

[25]. 

 Magnétorésistance Tunnel [26].  

 Systèmes logiques à base d’ondes de spin et de filtres à spin [27]. 

 

I. 8. Conclusion  

      Nous avons présenté dans ce premier chapitre des généralités sur l’alliage de type 

HEUSLER du point de vue de leurs structures cristallines, leurs classifications et leurs 

propriétés d’usage, Nous avons aussi rapporté les notions de base sur les différents types de 

magnétisme. 

   Vue de les propriété intéressante discuté dans ce chapitre, nous allons étudier dans le chapitre 

suivant les différentes techniques de modélisation numérique qui est basé sur la simulation et 

en utilisant le formalisme de la théorie de la fonctionnelle de la densité DFT et la méthode des 

ondes planes augmentées (APW). 
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II. 1. Introduction 

       La DFT est une des méthodes quantiques la plus utilisé dans les domaines de la physique 

du solide et la chimie quantique, employée dans la détermination des grandeurs physiques d’un 

système.                                                                                                                                        

    De nombreuses méthodes de calculs de structure électroniques. On distingue deux grandes 

catégories : les méthodes utilisant des paramètres expérimentaux dites semi empiriques et les 

méthodes de premiers principes ou ab initions, basées sur la résolution d’équation de 

Schrödinger. La résolution de l’équation de Schrödinger poly-électronique étant très complexe, 

sa simplification en un système d’équations mono-électroniques est plus aisée à résoudre 

numériquement, notamment grâce à quelques approximations.  

   Dans ce premier chapitre, les principales méthodes de résolution de ces équations seront 

brièvement exposées. 

 

II. 2. Equation de Schrödinger  

      Afin d’étudier les propriétés d’un matériau solide composé d’un grand nombre de noyaux 

et d’électrons (M : noyaux et N : électrons) en interaction, l’équation de Schrödinger 

mentionnée ci-dessous devrait être résolue [1]. 

HѰ = EѰ                                       (II. 1) 

Dans cette équation, E est l’énergie totale du système, H est l’Hamiltonien et Ѱ est la fonction 

d’onde. 

    L’Hamiltonien total du système contient plusieurs termes : les énergies cinétiques des 

électrons Te et des noyaux Tn et les énergies potentielles représentant les interactions 

coulombiennes répulsives entre les électrons Vee, entre les noyaux et attractives entre les 

noyaux Vnn et attractives entre les électrons et les noyaux Ven comme le montre l’équation :  

 H = Te+ Tn+ Vee+ Vnn+ Ven (II. 2) 

    La résolution de l’équation de Schrödinger est extrêmement difficile car elle contient N+M 

corps avec 3 positions dans l’espace de chaque corps. Donc il s’agit de suivre certaine 

approximations pour obtenir la solution. La première approximation est l’approximation 

adiabatique de Born-Oppenheimer. 
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II. 3. Approximation adiabatique de Born-Oppenheimer  

   L’équation (2) peut ensuite être simplifiée grâce à l’approximation de Born-Oppenheimer 

(BO) qui découple le mouvement des électrons et des noyaux [2] : 

 𝜓 ≈ 𝜓𝐵𝑂 = 𝜓é𝑙𝑒𝑐 × 𝜓𝑛𝑜𝑦𝑎𝑢𝑥 (II. 3) 

   En effet, la masse des électrons étant bien plus faibles que celle des protons, on peut 

considérer qu’ils se réorganisent instantanément pour une position des noyaux donnée. Ainsi, 

pour les deux termes de l’équation (2) ne dépendant que des noyaux, Tn peut être négligé et 

Vnn est constant. 

On peut alors résoudre l’équation de Schrödinger pour cette position des noyaux.                                     

Les hamiltoniens électronique et nucléaire ainsi obtenus s’écrivent : 

 H électro = Te +V ee + V ne (II. 4) 

   H noyaux = Tn + V nn ≈ V nn (II. 5) 

  La première simplification qui permet de voir le solide comme un ensemble d’électrons en 

interaction baignant dans le potentiel d’un ensemble de noyaux considérés comme statiques est 

L’approximation de Born-Oppenheimer. 

 

II .4. Théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT)  

     Le concept fondamental de la DFT est que l’énergie d’un système électronique peut être 

exprimée en fonction de sa densité. C’est en fait une idée ancienne datant principalement des 

travaux de Thomas [3], et Fermi en 1927[4]. Notons cependant que la DFT a été réellement 

établie avec l’apparition des théorèmes fondamentaux exacts d’HOHENBERG et KOHN en 

1964[5] qui reliant l’énergie de l’état fondamental es sa densité de façon unique et ensuite 

étendus par KOHN et SHAM [6, 7]. 
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II .4-a- Modèle de Thomas-Fermi  

    Thomas et Fermi ont indépendamment démontré dans les années vingt que l’on pouvait 

utiliser la densité électronique ρ (⃗r) comme variable centrale pour résoudre l’équation de 

Schrödinger [8,9]. La théorie de Thomas et Fermi est une véritable théorie de la 

fonctionnelle de la densité. En ce sens que toutes ces contributions à l’énergie électronique 

totale (cinétique aussi bien qu’électrostatique) sont exprimées en termes de la densité 

électronique, elle subdivise le système inhomogène en petite boites en volumes élémentaires 

𝑑3r, dans lesquelles les électrons ont un comportement d’un gaz homogène de densité 

constante. 

L'énergie de l’état fondamental ETF s’obtient en minimisant ρ suivant [10] : 

ETF(ρ)=A0 ∫R
3 ρ (⃗r) 5/3dr⃗+∫R

3 V (⃗r) ρ (⃗r) dr+1/2 ∫ ∫ R
3

R3 ρ (⃗r) ρ (r’)/ | ⃗r-⃗r’ |𝑑r𝑑r’    (II. 6) 

II .4-b- Equations de KOHN-SHAM  

KOHN et SHAM [11] ont démontré que la densité électronique exacte était donnée par une 

solution auto-cohérente d’un ensemble d’équations mono-électroniques, de type Schrödinger, 

appelées équations de KOHN-SHAM : 

𝜌(𝑟) =∑ |𝛹(𝑟)|2
𝑖

                                                   (II. 7)  

   Les particules étant indépendantes, les fonctions d’ondes associées sont orthogonales et 

l’Hamiltonien est symétrique. 

La fonctionnelle de KOHN-SHAM s’écrit : 

𝐸𝐾𝑆(𝑛) = 𝑇𝐾𝑆 + 𝐸𝐻(𝑛) + 𝐸𝑥𝑐(𝑛) + ∫𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑛(𝑟)𝑑𝑟                 (II. 8)   

Avec 𝑇𝐾𝑆 l’énergie cinétique. 

𝑇𝐾𝑆 = ∑ ⟨𝛹𝑖|
𝑖
2

2
|𝛹𝑖⟩

𝑁
𝑖=1 =

1

2
∑ |∇ ⃗⃗⃗⃗ 𝛹𝑖 (𝑟)|

2𝑁
𝑖=1                                 (II. 9)      

𝐸𝐻L’énergie d’Hartree : 

𝐸𝐻[𝑛] =
1

2
∬

𝑛(𝑟)𝑛(𝑟′)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑𝑟𝑑                                                                          (II. 10)   

Et 𝐸𝑥𝑐  l’énergie d’échange-corrélation. 

Les fonctions d’onde Ψ sont alors obtenues par la solution d’une équation de type Schrödinger 

avec un potentiel effectif : 
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𝐻𝐾𝑆𝛹𝑖(𝑟) = [−
ħ2

2𝑚
 + 𝑉𝑒𝑓𝑓]𝛹𝑖(𝑟) = 휀𝑖𝛹𝑖(𝑟)                              (II. 11)    

Avec : 

𝑉𝑒𝑓𝑓 = 𝑉𝐻 + 𝑉𝑒𝑥𝑡 + 𝑉𝑥𝑐                                                                                     (II. 12)   

Et : 

   𝑉𝐻(𝑟) =
𝛿𝐸𝐻[𝑛]

𝛿𝑛
= ∫

𝑛(𝑟′)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑𝑟′                                                  (II. 13)     

𝑉𝑥𝑐(𝑟) =
𝛿𝐸𝑥𝑐[𝜌]

𝜌(𝑟)
                                                             (II. 14)         

Où on définit le terme d’échange et de corrélation : 

𝐸𝑥𝑐[𝑛(𝑟)] = {𝑉𝑒𝑒[𝑛(𝑟)] − 𝐸𝐻[𝑛(𝑟)]} + {𝑇[𝑛(𝑟)] − 𝑇𝑠[𝑛(𝑟)]}                (II. 15)     

         

   𝐸𝑥𝑐[𝑛(𝑟)] Comprend la correction à l’énergie cinétique pour un gaz d’électrons en interaction 

et la correction à l’énergie de Hartree dans l’interaction électron-électron.  

La bonne description de la densité électronique du système de particules devient alors 

totalement dépendante de la qualité de la fonctionnelle et de sa partie échange-corrélation.  

D’une part cette fonctionnelle va permettre de prendre en compte l’énergie d’échange 

d’Hartree-Fock et d’autre part elle va prendre en compte l’énergie de corrélation entre les 

électrons. 

II. 5. Approximation du gradient généralisé (GGA)  

Dans le cadre de la GGA [12], la contribution de chaque unité de volume à l’énergie 

d’échange-corrélation du système ne dépend pas seulement de la densité locale au sein de ce 

volume, mais également de la densité au sein des autres volumes voisins. L’énergie d’échange-

corrélation sera donc exprimée en fonction de la densité électronique mais aussi du gradient de 

celle-ci : 

𝐸𝑋𝐶
𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫𝜌(𝑟) 휀𝑋𝐶

ℎ [𝜌(𝑟), |𝛻𝜌(𝑟)|]𝑑3𝑟                          (II. 16)     

휀𝑋𝐶
ℎ [𝜌(𝑟), |𝛻𝜌(𝑟)|] ∶ Représente l’énergie d’échange-corrélation par électron dans un 

système d’électrons en interaction mutuelle de densité non uniforme.  
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Où f est une fonctionnelle de la densité locale et son gradient dépendante de la densité 

électronique et de son gradient. L’approximation GGA donne des meilleurs résultats pour les 

énergies totales, les énergies de cohésion, les volumes à l’équilibre et les modules de 

compressibilité que la LDA. Toutefois, les largeurs de bandes pour les isolants et les semi-

conducteurs restent trop faibles. 

 

II .6.  Self consistance dans les calculs de la DFT  

La nouvelle densité de charge est construite avec les vecteurs propres de l'équation séculaire 

en utilisant la densité de charge totale qui peut être obtenue par une sommation sur toutes les 

orbitales occupée : Si les calculs ne concordent pas, on mélange les deux densités de charge 

out et in de la manière suivante : 

 

𝜌𝑖𝑛
𝑖+1 = (1 − 𝛼)𝜌𝑖𝑛

𝑖 + 𝛼𝜌𝑜𝑢𝑡                                                                  
𝑖 (II. 17)    

Avec : 

i : représente ième itération. 

α : est un paramètre de mélange (mixage). 

Cette procédure reste en calcul jusqu'à la convergence. On peut lui schématiser par le 

diagramme suivant : 
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Non                                                              Oui  

 

 

 

 

 

Figure  𝐈𝐈. 𝟏: L’organigramme du calcul self consistant de la Théorie de la Fonctionnelle de la 

densité. 

II. 7.  Méthode des ondes planes augmentées (APW)  

       Slater considère que l’espace est devisé en deux types de régions : région de cœur et région 

interstitielle, La région près du noyau a un potentiel et une fonction d’onde similaire à ceux 

d’un atome isolé (alors, le potentiel varie fortement). Cette région est limitée par une sphère 

atomique (S) de rayon r0 et le potentiel possède la symétrie sphérique. 
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Calcul V(r) 

Déterminer E 

Résoudre les équations K-S 

Calcul 𝝆out 

Convergence ? 

Calcul des propriétés physiques 𝒊𝒏
𝒊+𝟏= (1- 𝛼)  𝒊𝒏

𝒊 + 𝛼𝒐𝒖𝒕
𝒊  
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                                                 Région interstitielle 

 

 

Figure II.2 : Répartition de la maille unitaire en sphères MT (1) et en région interstitielle (2). 

 

 Dans la région interstitielle les fonctions d’ondes sont planes et le potentiel est constant. Donc 

la fonction d’onde s’écrit sous la forme : 

 

 𝛗(�⃗�) =

{
 
 

 
     φi(r⃗) =

1

√
∑CG𝑒

i(k⃗⃗⃗+G⃗⃗⃗)r⃗⃗                              r >  Rα

G

                  (II. 18)

φ𝑠(r⃗) =∑𝐴𝑙𝑚U𝑙
α

𝑙𝑚

(r, E𝑙)Y𝑙𝑚(r)                         r <  Rα                    
 

   

Φ(�⃗�)  : La fonction d’onde. 

  ∶  Le volume de la cellule unitaire de simulation. 

𝐔𝒍
α(𝐫, 𝐄𝒍): La fonction radiale. 

𝐘𝒍𝒎(𝐫) : L’harmonique sphérique. 

C𝐆, 𝑨𝒍𝒎: Les coefficients du développement en ondes planes et en harmonique sphérique. 

�⃗�  ∶ Le vecteur d’onde dans la première zone irréductible de Brillouin (ZB). 

�⃗⃗⃗� : Le vecteur de réseau réciproque et r : Les positions à l’intérieur des sphères α 

𝐔𝐥
α

La solution régulière de l’équation de Schrödinger pour la partie radiale donnée par : 

 

[−
𝑑2

𝑑2𝑟
+
𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − E𝑙] 𝑟𝑈𝑙(𝑟) = 0                                 (II.19) 
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V(r) : Représente le potentiel Muffin-Tin, c’est la composante sphérique du potentiel dans la 

sphère et 𝐄𝒍est l’énergie de linéarisation.  

    Les fonctions radiales définies par cette équation sont orthogonales à tout état propre du 

cœur, mais cette orthogonalité disparaît en limite de sphère [13] comme le montre l'équation de 

Schrödinger suivante : 

(E1−E2) rU1U2= U2
𝑑2 𝑟U1

𝑑2𝑟
− U1

𝑑2 𝑟U2

𝑑2𝑟
                                 (II.20) 

𝑈1, 𝑈2 : sont les solutions radiales pour ces énergies 𝐸1et 𝐸2 respectivement. 

     Le recouvrement étant construit en utilisant l’équation (II.20) et en l’intégrant par parties. 

Slater justifie le choix particulier de ces fonctions en notant que les ondes planes sont des 

solutions de l’équation de Schrödinger lorsque le potentiel est constant, tandis que les 

fonctions radiales sont des solutions dans le cas d’un potentiel sphérique, lorsque 𝐸1est une 

valeur propre. Cette approximation est très bonne pour les matériaux à structure cubique à faces 

centrées, et de moins en moins bonne lorsque la symétrie du matériau diminue. 

     L’origine est prise au centre de la sphère, les coefficients 𝑨𝒍𝒎 sont déterminés une fois 

donnés les coefficients CG des ondes planes et les paramètres d’énergie 𝐸1, ces deux derniers 

étant des coefficients variationnels dans la méthode APW. On impose la continuité de la 

fonction d’onde à la limite de la sphère Muffin-Tin. Pour ce faire on développe l’onde plane en 

fonction des fonctions de Bessel sphériques, et on obtient : 

 

𝐴𝑙𝑚 =
4πi𝑙 

√ 𝑈𝑙Rα
∑ CGj𝑙(|k + g |Rα)Y𝑙𝑚

∗ (k + g)                            G         (II.21) 

j𝑙   : La fonction de Bessel d’ordre 1. 

CG: Sont les coefficients des ondes planes existantes dans la région interstitielle. 

 

II .8. Amélioration de la méthode FP-LAPW  

          L’énergie de linéarisation est d’une grande importance dans la méthode (FP-LAPW). 

Puisque, au voisinage de 𝐄𝒍, on peut calculer l’énergie de bande à une précision très acceptable. 

Cependant, dans les états semi-cœur, il est utile d’utiliser l’un des deux moyens : l’usage 

de fenêtres d’énergies multiples, ou le développement en orbitales locales.  
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II .8 -a- Fenêtres d’énergies multiples  

          La technique la plus utilisée pour traiter le problème du semi-cœur est celle qui consiste 

à diviser le spectre énergétique en fenêtres dont chacune correspond à une énergie 𝐄𝒍 [14]. 

   Dans ce traitement par le moyen de fenêtres, une séparation est faite entre l’état de valence et 

celui de semi-cœur où un ensemble de 𝐄𝒍 est choisi pour chaque fenêtre pour traiter les états 

correspondants. Ceci revient à effectuer deux calculs par la méthode FP-LAPW, indépendants, 

mais toujours avec le même potentiel 

La méthode FP-LAPW est basée sur le fait que les fonctions Ul(r) et Ul(r)sont orthogonales à 

n'importe quel état propre du cœur et, en particulier, à ceux situés à la surface de la sphère. 

Cependant, les états de semi-cœur satisfont souvent à cette condition, sauf s’il y a la présence 

de bandes « fantômes » entre l’état de semi-cœur et celui de valence. 

 

II .8 -b- Développement en orbital local  

        Dans cette technique, on traite tous les états énergétiques avec une seule fenêtre d’énergie. 

TEKEDA [15], PERTU [16], SMRKA [17], Evans [18] et Singh [19] proposent une 

combinaison linéaire de deux fonctions radiales. Les dérivés de ces fonctions par rapport à 

l’énergie sont égaux, mais les énergies de linéarisation correspondantes sont différentes. La 

fonction propre à la forme suivante : 

                   

Où Clm : sont ses coefficients possédant la même nature de coefficients Alm et Blm. 

 

II .9. Code Wien 2K  

        Le code WIEN2k basé sur la méthode FP-LAPW est un programme de calcul de 

la structure électronique des solides. Il a été développé par Peter BLAHA et Karlheinz Schwartz 

De l’institut de Chimie des matériaux de l’université Technique de Vienne (Autriche) [20]. Ce 

code a permis de traiter avec succès les systèmes supraconducteurs à haute température, les 

minéraux, les surfaces des métaux de transition, les oxydes non ferromagnétiques, les molécules 

ainsi que le gradient du champ électrique [21-22]. Les différents programmes indépendants que 

comprend le code WIEN2K sont liés par le C-SHELL SCRIPT. Ils peuvent être exécutés en 
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utilisant soit une architecture séquentielle ou parallèle. La procédure de calcul passe par trois 

étapes : 

1. L’initialisation : elle consiste à construire la configuration spatiale (géométrie), les 

opérations de symétrie, les densités de départ, le nombre de points spéciaux nécessaires à 

l’intégration dans la zone irréductible de Brillouin…etc. Toutes ces opérations sont 

effectuées grâce à une série de programmes auxiliaires qui sont : 

NN : C’est un programme qui donne les distances entre les plus proches voisins, ce qui aide à 

déterminer le rayon atomique de la sphère MT. 

LSTART : il permet de générer les densités atomiques ; il détermine comment les 

différentes orbitales atomiques sont traitées dans le calcul de la structure de bande. 

SYMMETRY : il permet de générer les opérations de symétrie du groupe spatial et de 

déterminer le groupe ponctuel des sites atomiques individuels. 

KGEN : il génère le nombre de points k dans la zone de Brillouin. 

DSART : il génère une densité de départ pour le cycle auto-cohérent (le cycle SCF) par la 

superposition des densités atomiques générées dans LSTART. 

2. Calcul auto-cohérent (ou self-consistant) : les énergies et la densité électronique de l’état 

fondamental sont calculées selon un critère de convergence (énergie, densité de charge, 

force). Les sous programmes utilisés sont :  

LAPW0 : Génère le potentiel à partir de la densité. 

LAPW1 : Calcule les bandes de valence, les valeurs propres et les vecteurs propres. 

LAPW2 : Calcule les densités de valence à partir des vecteurs propres. 

LCORE : Calcule les états du cœur et les densités. 

MIXER : Mélange les densités d’entrée et de sortie. 

3. Détermination des propriétés : une fois le calcul auto-cohérent achevé, les propriétés de 

l’état fondamental (densité de charges, structure de bandes, propriétés optiques… etc.) sont 

alors déterminées. 
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Figure II. 3 : l’organigramme des programmes du code Wien2K 
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II .11. Conclusion  

       Nous avons présenté dans ce chapitre la méthodologie qui nous servira tout au long de ce 

travail. Il s’agit d’une méthode de calcul de structure électronique axée sur le formalisme de 

la théorie de la fonctionnelle de la densité. Cette méthode nécessite un certain nombre 

d’approximations pour la résolution.  

     La méthode des ondes planes augmentées linéarisées à potentiel total (FP-LAPW) associée 

à l’approximation du gradient généralisé (GGA) sera utilisée pour étudier les propriétés 

structurales et électroniques. Sa mise en œuvre est faite à l’aide du code de calcul WIEN2K 

    Vue de les méthodes discuté dans ce chapitre, dans le chapitre suivant, nous verrons les 

résultats qui ont été obtenus. 
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III. 1. Introduction 
      Au cours de ce chapitre nous allons étudier les propriétés structurales telles que (le 

paramètre du réseau, le module de compressibilité ....) et les propriétés électroniques telles que 

(la structure de bandes, la densité d’états totale et partielle) ainsi que les propriétés élastiques 

de l’alliage HEUSLER FeTiSn et CoTiSn. 

     Les résultats sont obtenus par le code WIEN2k [1] dans le cadre de la Théorie de la 

Fonctionnelle de la Densité (DFT) [2] à partir de la méthode des ondes planes augmentées (FP-

LAPW) [3]. Pour déterminer le potentiel d’échange et de corrélation, on a utilisé 

l’approximation (GGA) de PERDEW, BURK et ERNZERHOF [4].                                                 

    Dans la méthode FP-LAPW les fonctions d’onde de KOHN et SHAM sont développées en 

termes d’harmoniques sphériques à l’intérieur des sphères MT pour une valeur maximale de 

lmax=10 et en série de Fourier dans la région interstitielle. Les ondes planes sont limitées à 

RMT.Kmax=8 (ou RMT est le plus petit rayon de la sphère MT et Kmax est le maximum du 

vecteur d’onde K). Le nombre de K point utilisé pour échantillonner la première zone de 

Brillouin dans l’espace réciproque est pris égal à 455 valeur suffisante pour converger l’énergie 

totale. Le processus des itérations self-consistant est répété jusqu’à l’énergie de convergence 

inférieure ou égale à la valeur de 10-4 Ry. 

III. 2. Détail de calcul   

        Les calculs effectués dans cette thèse utilisent la méthode des ondes planes augmentés et 

linéarisées FP-LAPW implémentée dans le code WIEN2k. L'énergie d'échange et de corrélation 

est paramétrée par l'approximation du gradient généralisé (GGA) proposée par PERDEW-

Burke-ERNZERHOF. Pour l’étude des propriétés électroniques et magnétiques, on a utilisé 

l'approximation GGA-PBE. 

   Dans toutes les trois types, le paramètre RMT.Kmax est pris égal à 8 où RMT est le plus petit 

rayon muffin-tin et Kmax le module maximal de vecteur réciproque dans la première zone de 

Brillouin et l'expansion des fonctions d'onde a été réglée à Lmax =10 à l'intérieur du muffin-

tin. La grandeur du vecteur le plus grand dans l'expansion de Fourier de densité de charge Gmax 

égale à 14. L’intégration de la zone de Brillouin est réalisée avec 120 k points basés sur un 
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maillage de 15×15×15 équivalent à 2000 k-points. Le processus d’auto consiste s’arrête quand 

l’énergie de convergence soit égale à 10 -5 Ry.  

   Le code WIEN2k permet le calcul des trois constantes élastiques indépendantes C11, C12 et 

C44 pour les systèmes cubiques en calculant l'énergie du cristal par rapport aux changements de 

volume. Les autres paramètres élastiques, comme le module d'élasticité et le module de 

cisaillement, l'anisotropie élastique, et le coefficient de poisson, peuvent également être obtenus 

à partir de ces constantes indépendantes 

III. 3. Propriétés structurale  

        L’étude des propriétés structurales présente un intérêt majeur, car elle permet de recueillir 

des informations sur la structure microscopique des matériaux et aura donc un impact 

relativement important sur la prédiction des autres propriétés. 

Les paramètres d'équilibre de réseau ont été calculés en minimisant l'énergie totale par rapport 

aux paramètres de la cellule et aux positions atomiques, pour obtenir les propriétés structurales 

(voir Tableau III.1). 

La courbe donnant l’énergie totale en fonction du volume de la maille élémentaire est ajustées 

à l’aide de l’équation de MURNAGHAN [5].  

  La figure. III.1 et figure. III.2 présente l'énergie totale en fonction de l'unité de performance 

volumique du FeTiSn et CoTiSn. Pour nos composés, la configuration de type I devrait être 

l'état le plus stable. 

 

Les paramètres structuraux obtenus à l'équilibre statique (0K et 0GPa) sont présentés dans le 

tableau III.1. 

 

Alliage a B 𝑩′ V E 

FeTiSn 

   

CoTiSn 

6.05 

6.12 

132.87 

146.12 

4.03 

4.22 

 

379.58 

365.82 

 

-16611.4742 

-16852 .8669 
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Tableau III.1 : Le paramètre de réseau a (bohr), le module de compressibilité B (Gpa), sa 

première dérivée de pression B ’, le volume V (bohr)3 et l'énergie totale minimale E(Ry). 

 

 

Figure III.1 : Variation de l’énergie totale du composé FeTiSn en fonction du volume. 
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Figure III.2 : Variation de l’énergie totale du composé CoTiSn en fonction du volume. 

 

III. 4. Propriétés électroniques  

    L’importance de cette partie réside dans le fait qu’elle nous permet de déterminer et 

d’analyser la nature d’un composé.  

III. 4.1. Structure des bandes  

    La structure électronique des bandes du composé FeTiSn et CoTiSn est calculée selon les 

directions de symétrie dans la première zone de Brillouin (ZB), comme le montre la figure 

III.3. 

Nous avons noté que les deux cantals de spin minoritaire et spin majoritaire sont métallique, 

pour FeTiSn et CoTiSn autour du niveau de Fermi. Cela confirme que notre matériau est un 

ferromagnétique métallique (FM).  
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Figure III.3 : Structure des bandes des composés FeTiSn et CoTiSn. 

 

III. 4.2. Densité d’états (DOS)  

     Dans cette section nous décrivons comment il est possible de calculer quelques propriétés 

électroniques importantes. Cette importance réside dans le fait qu’elles nous permettent 

d’analyser et comprendre la nature de ces matériaux pour une exploitation optimale. Ces 

propriétés comprennent la densité d’état (DOS pour : Density Of States). Le niveau de Fermi 

(EF) est fixé à 0 eV. 

Les états Fe (4s23d6), Ti (4s23d2) et Sn (5p2) sont traités comme des électrons de valence du 

composé FeTiSn. 

Les états Co (4s23d7), Ti (4s23d2) et Sn (5p2) sont traités comme des électrons de valence du 

composé CoTiSn. 
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    Sur la Figure III. 4, on peut voir que la région entre – 5 et -2.5 eV, est principalement due 

aux états 3d du Fe et 3d du Ti et à une petite contribution d’état 5p du Sn pour FeTiSn, et aux 

états 3d du Co et 3d du Ti et à une petite contribution d’état 5p du Sn pour CoTiSn. 

 De plus, la région comprise entre -2.5 et 0 eV présente une forte contribution de l'état 3d du 

Fe et de l’état 5p du Sn et une faible contribution de l’état 3d du Ti pour ce matériau. 

 La région comprise entre -2.5 et 0 eV présente une forte contribution de l'état 3d du Co et 

de l’état 5p du Sn et une faible contribution de l’état 3d du Ti pour ce matériau. 

 La région comprise entre 0 et 5 eV présente une forte contribution de l'état 3d du Ti et une 

faible contribution des orbitales 3d de l'atome Fe et 5p de Sn pour ce matériau. 

 La région comprise entre 0 et 5 eV présente une forte contribution de l'état 3d du Ti et une 

faible contribution des orbitales 3d de l'atome Co et 5p de Sn pour ce matériau. 

 

Par conséquent, FeTiSn et CoTiSn a un comportement métallique et sa densité d'états est 

dominée par les états 3d du Fe et 3d du Co. 

 

Figure III.4 : Densité totale et partielle des états des deux alliages FeTiSn et CoTiSn. 
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III. 5. Propriétés magnétiques  

      Afin de déterminer le comportement magnétique du HEUSLER FeTiSn et CoTiSn, nous 

avons calculé les moments magnétiques totaux et partiels en utilisant l’approximation GGA 

(Tableau III. 2). 

Matériaux µX µTi µSn µI µtot 

FeTiSn 1.64 -0.12 0.01 0.15 1.68 

CoTiSn 0.44 0.25 0.01 0.20 0.90 

 

Tableau III.2 : Moment magnétique total et partiel en (µB) du FeTiSn et CoTiSn. 

Nous observons que la principale contribution du moment magnétique total (Mtot) provient de 

l'atome Fe avec un moment magnétique partiel de 1.64 μB (FeTiSn). 

Nous observons que la principale contribution du moment magnétique total (Mtot) provient de 

l'atome Co avec un moment magnétique partiel de 0.44 μB (CoTiSn). 

 

   Pour les autres atomes, les moments magnétiques positifs indiquent que l'interaction des spins 

s'aligne dans la même direction (signe positive). 

III. 6. Propriétés élastiques  

      Pour confirmer la stabilité de ce composé, les constantes élastiques (Cij) sont calculées en 

utilisant la méthode contrainte-déformation sous l'approche (GGA-PBE). 

Pour un cristal cubique, il n'y a que trois constantes élastiques indépendantes : C11, C12 et C44, 

où les conditions de stabilité mécanique doivent être (C11 − C12> 0 ; C11 + 2 C12> 0 ; C44> 0 et 

C12 <B <C 11) [6]. 

Selon les valeurs obtenues présentées dans le tableau III.3, les critères ci-dessus sont satisfaits, 

confirmant la stabilité mécanique du FeTiSn et du CoTiSn en phase cubique.  

   D'autres paramètres macroscopiques tels que le module de cisaillement (G), le module de 

compressibilité (B), le coefficient de Poisson (ν), le facteur d'anisotropie (A) et le module de 
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Young (E) peuvent être calculés en utilisant l'approximation de Voigt – Reuss – Hill [7, 8] selon 

aux expressions suivantes : 

𝐺𝑉 = (𝐶11 − 𝐶12 + 3𝐶44) 5⁄ ;  𝐺𝑅 = 5𝐶44(𝐶11 − 𝐶12) [4𝐶44 + 3(𝐶11 − 𝐶12)]⁄  (III. 1) 

𝐺 = (𝐺𝑣 + 𝐺𝑅) 2⁄                                                                                               (III. 2) 

𝐵 = (𝐶11 + 2𝐶12) 3⁄                                                                                          (III. 3) 

𝜈 = (3𝐵 − 2𝐺) [2(3𝐵 + 𝐺)]                                                                       ⁄ (III. 4) 

𝐴 = 2𝐶44 (𝐶11 − 𝐶12)⁄                                                                                      (III. 5) 

𝐸 = 9𝐵𝐺 (3𝐵 + 𝐺)⁄                                                                                          (III. 6) 

 

 

Tableau III.3 : Les constantes élastiques calculées Cij (GPa), module de compressibilité B 

(GPa), module de cisaillement G (GPa), coefficient de Poisson ν, facteur d’anisotropie A et 

module de Young E (GPa) du composé FeTiSn et du CoTiSn. 

 

    Nous observons que la valeur calculée du module de compressibilité (B) à partir des 

constantes élastiques est conforme au résultat obtenu à partir des ajustements de l'équation de 

BIRCH MURNAGHAN (EBM) (voir tableau III.1). 

 

 

 

 

 

 

Alliage 𝐂𝟏𝟏 𝐂𝟏𝟐 𝐂𝟒𝟒 𝐁 𝐀 𝐆 𝐄 B/G ν 

FeTiSn 160.18 121.14 80.10 134.15 4.103 45.802 123.36 2.928  0.34 

CoTiSn 174.32 131.16 75.46 145.54 3.496 45.831 124.43 3.175  0.35 
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 comparaison entre FeTiSn et CoTiSn   

Le rapport de Pugh (B / G) qui sépare le comportement ductile et fragile est égale à 1.75 : 

(fragile < 1,75 < ductile) [9]. 

Les données de tableau III.3 indique le rapport B / G correspondant à un alliage HEUSLER 

du FeTiSn et CoTiSn (2.928 et 3.175) respectivement. On déduit que ces deux composés sont 

classés comme des matériaux ductiles. 

De plus, le coefficient de Poisson peut être également utilisé pour définir la ductilité ou la 

fragilité du matériau [10]. Dans cette étude, ν est égal à 0.34 et 0.35 du FeTiSn et CoTiSn 

respectivement. Donc les deux matériaux sont considéré comme ductiles. Un autre indice lié à 

la ductilité est la pression de Cauchy, définie comme la différence entre les deux constantes 

élastiques (C12 - C44) [11]. La valeur positive de pression de Cauchy est de 41.04 GPa et 55.7 

GPa du FeTiSn et CoTiSn respectivement. 

Les valeurs calculées de l'anisotropie A sont d'environ 4.103 et 3.496 du FeTiSn et CoTiSn 

respectivement. Elles s'écartent significativement de l'unité (tableau III.3), ce qui explique 

l'anisotropie du FeTiSn et CoTiSn. 

De plus, une valeur élevée du module de Young (E) indique un matériau rigide [12, 13]. Le 

module de Young calculé est de 123.36 GPa et 124.43 GPa du FeTiSn et CoTiSn 

respectivement. Ce qui suggère que les deux des matériaux sont flexibles. 
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III .7. Conclusion   

   Dans ce chapitre, nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques, magnétiques et 

élastiques des matériaux FeTiSn et CoTiSn. Nos résultats peuvent être résumés comme suit : 

 On trouve que la configuration de type I pour les deux matériaux devrait être l'état le 

plus stable. 

 On confirme que notre matériau (FeTiSn et CoTiSn) est un ferromagnétique métallique 

(FM). 

 On constate que FeTiSn et CoTiSn à un comportement métallique et sa densité d'états 

est dominée par les états 3d du Fe et 3d du Co. 

     Nous observons que la principale contribution du moment magnétique total (Mtot) 

provient de l'atome Fe et Co du (FeTiSn) et (CoTiSn) respectivement. 

 Les deux matériaux (FeTiSn et CoTiSn) sont ductiles, anisotropies et rigides.  
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      Notre mémoire de Master a été réalisé au laboratoire « Technologie et propriétés des solides 

(LTPS), Département des Sciences et de la Technologie, Faculté des Sciences et de la 

Technologie, Université ABDELHAMID IBN BADIS DE MOSTAGANEM. 

       Au cours de cette approche, nous faisons des investigations sur les différentes propriétés 

physiques des matériaux étudié FeTiSn et CoTiSn à l’aide de la méthode FP-LAPW dans le 

cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). L’énergie d’échange et corrélation 

est traitée par l’approximation du gradient généralisé (GGA). Pour ce fait, nous sommes 

intéressés à étudier les alliages HEUSLER grâce à leurs intérêts technologiques et industriels. 

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques, magnétiques et 

élastiques de l’alliage HEUSLER FeTiSn et CoTiSn. 

        Nous avons commencé à calculer les propriétés structurales dans les trois configurations 

possibles à savoir le type (I), le type Y(II) et le type (III) prises dans la phase ferromagnétique. 

Les résultats obtenus montrent que ces deux matériaux sont stables dans la phase 

ferromagnétique de type (I), où tous les paramètres structuraux à l’équilibre sont déterminés 

dans cette phase (le paramètre du réseau (a), le module de compressibilité (B) et sa première 

dérivée par rapport à la pression (B’)). 

La deuxième étape de ce modeste travail a été consacrée aux propriétés structurales, 

électroniques et élastiques, où le bilan des résultats nous a permis de faire les conclusions 

suivantes : 

 L’étude de la structure des bandes électroniques montre que les composés FeTiSn et 

CoTiSn à un caractère métallique ferromagnétique (FM). 

 La densité d’états donne une explication détaillée sur la contribution des atomes pour 

des différentes orbitales dans la structure électronique. Par conséquent, FeTiSn et 

CoTiSn ont un comportement métallique et ses densités d'états sont dominées par les 

états Co-d et Fe-d. 

 Les propriétés magnétiques sont estimées en raison de calcul des moments magnétiques 

locaux de chaque atome ainsi que le moment magnétique total pour nôtres composés. 

Conclusion générale 



 
 
 

Page | 45  
 

 Le moment magnétique est principalement originaire des éléments de transition Co et 

Fe.  

 Les constantes élastiques Cij obéissent aux conditions de stabilité cubique et indiquent 

que FeTiSn et CoTiSn sont ductiles et anisotropes.  

 Le module de compressibilité calculé à partir des constantes élastiques telles que :            

B = (1/3) (C11 + 2 C12) a presque la même valeur que celui obtenu à partir de l'équation 

d'état de l'EOS de BIRCH MURNAGHAN. 

    Finalement, et à partir de tous ces résultats, il est évident que les deux composés HEUSLER 

étudié sont des très bon candidats pour les futures applications dans le domaine magnéto-

électronique telle que : les dispositifs d'injection de spin, les filtres à spin, les jonctions de 

tunnels ou les dispositifs à magnétorésistance (GMR). 

    Ce travail ouvre des perspectives en sciences des matériaux pour l’intégration des outils de 

la fouille de données, très efficaces et peu coûteuses en temps et effort de calcul. 

Conclusion générale 
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