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II 

Résume 

    Dans cette travail, les propriétés structurales et électroniques des composés de Fe2CoX (X = Ge, 

Si) Heusler ont été calculées à l'aide de la méthode d'onde plane augmentée linéarisée (LAPW) 

basée sur la théorie fonctionnelle de la densité (DFT) dans l'approximation généralisée du gradient 

(GGA) implanté dans le code Wien2K. On trouve que la structure de type Hg2CuTi est 

énergétiquement plus favorable que la structure de type Cu2MnAl pour les deux composés Fe2CoSi 

et Fe2CoGe. Le calcul montre également que les deux matériaux sont des métaux. 

Mots clés : LAPW, DFT, GGA, les propriétés structurelles, les propriétés électroniques, Fe2 

CoX (X = Ge, Si), Heusler. 
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Summary 

     In this work, the structural and electronic properties of Fe2CoX (X = Ge, Si) Heusler 

compounds were calculated using the linearized augmented plane wave (LAPW) method based on 

the functional theory (DFT) in the generalized approximation gradient (GGA) in the Wien2K code. 

The Hg2CuTi type structure is found to be energetically more favorable than Cu2MnAl type 

structure for both Fe2CoSi and Fe2CoGe compounds. The calculation also shows that both 

materials are metals. 

Key words: LAPW, DFT, GGA, structural properties, electronic properties, Fe2CoX (X = Ge, 

Si), Heusler 
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 ملخص

باستخدام طريقة الموجة  ،CoX (X = Ge, Si2Fe( في هذه العمل، تم حساب الخصائص الهيكلية والإلكترونية لمركبات  

( في GGAاللف في التقريب المعمم لتدرج ) (DFT( استناداً إلى النظرية الوظيفية لكثافة )LAPW) المستوية الخطية المعززة

MnAl2Cu  البنية من نوعمن  طاقويةلتكون أكثر ملاءمة من الناحية ال uTiC2Hg. تم العثور على بنية نوع Wien2Kكود 

 يوضح الحساب أيضًا أن كلا المادتين عبارة عن معادن. .CoGe2Feو  CoSi2Fe  في كلا المركبين

   Fe2CoX (X = Ge, Si) ، Heusler، الخصائص الإلكترونية ،  بنيوية، الخصائص ال LAPW ،  GGA : مفتاحيةالكلمات 
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Introduction général  

    La technologie produite par les scientifiques rend notre vie beaucoup plus confortable et plus 

facile. La science des matériaux est l'un des domaines les plus importants qui nous aident à 

comprendre le matériau à la plus petite échelle. Le scientifique savait que si nous combinons des 

matériaux, nous obtenons de nouvelles propriétés. Cela donne naissance à une nouvelle science 

qui est l'ingénierie des matériaux. Cette science est une partie importante de la physique et de la 

chimie des matériaux. L'objectif de la science des matériaux est de déterminer les relations qui 

existent entre les structures et les propriétés des matériaux, tandis que l'ingénierie des matériaux 

se concentre sur le développement et le développement des matériaux. L’un des matériaux 

combinés est les alliages Heusler qui est l'un des meilleurs matériaux dans le stockage 

d'informations, et il a plus d'applications dans le domaine spintronique. 

    Les Heusler peuvent posséder de multiples propriétés et offrir ainsi de grands avantages aux 

applications notamment dans les jonction tunnel magnétique (MTJ). Les propriétés souhaitées 

peuvent être obtenues en " taillant sur mesure " les alliages Heusler. Ceci explique pourquoi les 

alliages Heusler ont été largement étudiés ces dernières décennies. 

    Ce mémoire portera sur le calcul de la propriété structural et électronique des deux systèmes 

d’alliages d’Heusler Fe2CoGe et Fe2CoSi, composés de formule chimique X2YZ, où X et Y sont 

des métaux de transition (Fe, Co) et Z un élément semi-conducteur (Ge, Si). En utilisant le code 

wien2k basé sur la théorie fonctionnelle de la densité (DFT). 

Nous avons divisé notre travail en deux chapitres. 

⮚ Dans la première partie, nous avons parlé des propriétés générales de tous les types 

d'alliages heusler. 

⮚ Dans le deuxième chapitre, nous avons étudié nos matériaux en utilisant le code wien2k 

[1] qui nous permet de déterminer les propriétés structurelles et électroniques des 

matériaux. 

Finalement nous terminons par une conclusion générale. 
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1.1. Introduction  

    En 1903, Fritz Heusler a découvert qu'un alliage avec une formule de type Cu2MnAl se 

comporte comme un matériau ferromagnétique, sans avoir aucun élément ferromagnétique comme 

Fe, Co, Ni et Gd. Ainsi, ce composé connu comme alliage Heusler a été démontré pour former 

l’antiphase thermique limitée, qui peut être utilisé pour les matériaux à mémoire et réfrigération 

magnétique. Les alliages Heusler ont ensuite attiré plus d’attention de la communauté spintronique 

depuis la première prédiction de la demi-métalicité sur un semi-Heusler NiMnSb par Groot et al 

en 1983. Les alliages Heusler sont donc connus pour être l’un des meilleurs ferromagnétiques 

demi-métalliques dans le but d’atteindre 100% de spin polarisation à température ambiante en 

raison de leur haute température de curie et de grands moments magnétiques intrinsèques. Afin de 

mettre en œuvre les alliages Heusler en « spintronique », la demi-métalicité doit être maintenue 

sous sa forme de film mince. Cela nécessite de surmonter les défis majeurs tels que la formation 

de la phase entièrement ordonnée et le désordre atomique sur les surfaces [1]. 

I.2. Alliages Heusler 

    L'histoire de l'une des classes les matériaux les plus passionnants remonte à l'année 1903, 

lorsque Fritz Heusler a découvert qu'un alliage de composition Cu2MnAl se comporte comme un 

ferromagnétique, bien que ses éléments constitutifs ne soient pas magnétique [2,3]. Ce matériau 

remarquable et ses équivalents, qui comprennent maintenant une vaste collection de plus de 1000 

composes, sont maintenant connus comme composes ou alliages Heusler. Ce sont des matériaux 

semi-conductrices ou métalliques ternaires avec un mélange 1 : 1 : 1 (également connu sous nom 

"SemiHeusler") ou d'un mélange 2 : 1 : 1 stœchiométrie connu sous le nom du '' Full-Heusler''. Les 

propriétés de nombreux composes Heusler peuvent prédire simplement en comptant le nombre 

d'électrons de valence [4]. Par exemple, les alliages de Heusler non magnétique composes à 

environ 27 électrons de valence sont supraconducteurs, par contre les semi- conducteurs affichent 

une autre catégorie importante avec plus de 250 composées et sont considères comme de nouveaux 

matériaux pour les énergies solaires. La largeur de gap pour ces semi-conducteurs change de 0-4 

eV en changeant leur composition chimique. En effet, d'excellentes propriétés thermoélectriques 

sont été récemment mises en évidence pour les matériaux à base de TiNiSn [5]. Sur la base des 

calculs de leurs structures de bandes une nouvelle classe d’alliages Heusler a été prédite appelée 

isolants topologiques multifonctionnels. C’est un nouvel état de la matière, dans lequel les états de 

surface sont topologiquement protèges contre la diffusion d'impureté [6,7]. La grande classe de 
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composes magnétiques X2YZ montre toutes sortes de comportement magnétique et les propriétés 

magnétiques multifonctionnels, tels que magnéto-optiques [8], magnétocalorique [9] et les 

caractéristiques magnéto-structurelle [10]. L’intérêt majeur de certains alliages d’Heusler peuvent 

êtres magnétiques et présenter une structure électronique très différente selon le spin, ainsi la bande 

de valence de spin majoritaire peut être métallique, alors que la bande de valence de spin 

minoritaire peut être isolante ou semi-conductrice. Le terme demi-métal est utilisé pour décrire 

tout matériau ayant cette asymétrie de spin dans les bandes de structure. Les composée Heusler 

demi métallique à base de CO2 ont un grand intérêt en raison de leurs températures Curie élevés 

[11] et sont utilisés aujourd'hui dans les jonctions magnétiques a effet tunnel [12]. Les composes 

de Heusler ont souvent été compris comme des alliages intermétalliques, bien que la description 

en tant que compose intermétallique est plus approprie en raison de leur ordre atomique 

caractéristique. Le compose Heusler ternaire a un formule générale X2YZ, dans laquelle X et Y 

sont des métaux de transition et Z est un élément du groupe III, IV ou V dans le tableau périodique. 

Cependant, dans certains cas, Y est remplacé comme un élément de terre rare ou d'un métal 

alcalinoterreux. Traditionnellement, le métal, qui existe deux fois, est place au début de la formule, 

tandis que l'élément du groupe principal est placé à l'extrémité. 

     Les combinaisons possibles des éléments pouvant formés ces matériaux peuvent être regroupés 

dans la figure I.1. En effet, un grand nombre d’alliage Heusler peut être formé par la combinai on 

des différents éléments selon le schéma de couleurs. 
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Fig. I. 1. Le nombre des matériaux Heusler peut être formé par la combinaison des différents 

éléments selon le schéma de couleurs [13]. 

I.2.1. Alliages Full-Heusler 

    Full-Heusler de type X2YZ qui cristallisent dans le groupe d’espace cubique Fm-3m (groupe 

d'espace N° 225) avec Cu2MnAl (L21) comme prototype [14]. 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. Cette structure se compose de quatre sous-réseaux cfc interpénètres, deux 
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sont occupés par l’atome X. Une structure de type rock Salt est formée par les éléments les moins 

et les plus électropositifs (atomes Y et Z). En raison du caractère ionique de leur interaction, ces 

éléments ont les coordonnées octaédriques. D'autre part, tous les sites tétraédriques sont occupés 

par l’atome X. Cette structure peut aussi être considérée comme une structure zinc blende. Dans 

la littérature, les composes Heusler sont souvent décrits par une superstructure CsCl [15]. 

 

I.2.2. Alliages semi-Heusler 

    En général, les alliages semi-Heusler XYZ peuvent être compris comme des composés 

constitués de deux partie, 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. 

La nomenclature dans la littérature varie beaucoup, allant de trier les éléments par ordre 

alphabétique, selon leur électronégativité ou d’une façon aléatoire, et donc, toutes les trois 

permutations possibles peuvent être trouvées. 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 et c’est un élément d'un groupe 

principal de la seconde moitié de la classification périodique, par exemple, LiAlSi, ZrNiSn, 

LuAuSn [16]. Il doit être noté que le choix de position atomique pour les éléments X, Y et Z ne 

peut pas être directement dérivé de cette nomenclature et on doit faire attention dans ce choix parce 

que souvent de mauvaises positions utilisés dans les modèles théoriques mènent à de mauvais 

résultats [17]. 

I.2.3. Alliages Heusler inverses 

    Les Full-Heusler inverses ont la formule X2YZ où la valence de l'atome du métal de transition 

X est plus petite que celle de Y. Comme conséquence, les composés inverses Heusler cristallisent 

dans la structure dite XA ou Xα, où la séquence des atomes est X-X-Y-Z et le prototype est Hg2TiCu 

[18]. Plusieurs Heusler inverses ont été étudiés en utilisant des calculs de structure électronique de 

premier-principe [19,20]. Dans tous les cas, la structure XA est énergétiquement préférée par 

rapport à la structure L21 des composés Full-Heusler habituels où la séquence des atomes est X-

Y-X-Z. Ce dernier a également été confirmé par des expériences sur Mn2CoGa et Mn2CoSn films 

ainsi que des échantillons Mn3Ga dopés au Co [21,22], mais des expériences sur Mn2NiSb révèlent 

que l'arrangement réel des atomes sur les différents sites peut être influencé par la méthode de 

préparation [23]. Les Heusler inverses sont devenus plus intéressants depuis leurs utilisations en 
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combinant la croissance cohérente sur les semi-conducteurs avec de grandes températures de Curie 

qui peuvent dépasser les 1000°K comme dans le cas de Cr2CoGa [24]. Plusieurs de ces composés 

ont été identifiés comme étant des aimants demi-métalliques. L'apparence de la demi-métallicité 

est associée dans tous les cas à un comportement Slater-Pauling du moment total spin-magnétique. 

I.2.4. Alliages Heusler quaternaires 

    Une autre famille de Heusler de type LiMgPdSn, également connue sous le nom de composés 

Heusler de type LiMgPdSb [25] appelés Heusler quaternaires. Ce sont des composés quaternaires 

de formule chimique (XX') YZ où X, X' et Y sont des atomes de métaux de transition. La valence 

de X' est plus basse que la valence de X, et la valence de l'élément Y est inférieure à la valence des 

deux X et X'. La séquence des atomes le long de la diagonale du cube à face centré (CFC) est X-

Y-X'-Z qui est énergétiquement la plus stable [26]. 

 

I.3. Structure cristalline 

    Les alliages Heusler sont classes en deux familles en fonction de leur composition 

chimique. La première famille est la famille des Full-Heusler. Les alliages appartenant à cette 

famille ont une formule chimique de la forme X2YZ, ou X est souvent un métal de 

transition comme Cu, Ni ou Co, Y est souvent Mn ou Fe, et Z est souvent un semi-conducteur ou 

Al. La deuxième famille est la famille des Half-Heusler. Les alliages de cette famille ont une 

composition chimique de la forme XYZ.  

    La maille cristalline des alliages Heusler est cubique. Dans le cas des Full-Heusler, elle 

est formée par quatre mailles cubiques faces centrées (deux mailles d’atomes X, une d’atomes Y 

et une d’atomes Z). Un schéma des mailles d’un Full-Heusler et d’un Half-Heusler sont présentées 

sur la figure I.2 [27]. 
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Semi-Heusler (C1b) : XYZ  X  Y                                               Z 

Full-Heusler (L21) : X2YZ  X               Y                       X                     Z 

Heusler quaternaire : (XX’) YZ  X  Y                        X’                     Z 

Heusler inverse (XA) : X2YZ  X  X                        Y                     Z 

 

Fig. I .2 Représentation schématique des différentes structures des composés Heusler [1]. 

 

I.3.1 Structure cristalline des alliages semi-Heusler 

    Les alliages semi-Heusler Ce sont des alliages ternaires de stœchiométrie (1, 1, 1) avec la 

formule XYZ dans la structure C1b qui est cubique à face centré (cfc) dans le groupe d’espace 𝐹4̅3 

(N°216). La structure 𝐶𝑙𝑏 consiste de trois atomes dont l’occupation des sites est la suivant : (0, 0, 

0) pour X, et (
1 

4 
, 

1

4
,  

1

4
), et (

1

2
 , 

1

2
 ,  

1

2
) pour Y et Z respectivement. Cette structure peut être vue comme 
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quatre réseaux cubiques face-centrées s’interpénétrant, avec un des sous réseaux vide. La structure 

de ce type est illustrée dans la figure (I.3) [28]. 

 

Fig. I .3.  Structure cristalline des alliages half-Heusler XYZ. 

 

I.3.2. Structure cristalline Des alliages full-Heusler 

    Les alliages full-Heusler sont caractérisés par la stœchiométrie (2, 1, 1) avec la forme X2YZ et 

la maille conventionnelle cubique dans la structure L21, où les atomes X et Y sont des métaux de 

transition, pendant que le Z est un semi-conducteur ou un métal non magnétique dans le groupe 

d’espace 𝐹𝑚3̅ (N°225). La structure L21 consiste de quatre atomes dont l’occupation des sites est 

la suivant : (0, 0, 0) et (
1

2
 , 

1

2
,  

1

2
) pour X, et (

1 

4 
, 

1

4
,  

1

4
), et (

3 

4 
, 

3

4
,  

3

4
) pour Y et Z respectivement. La 

structure de ce type est illustrée dans la figure (I.4) [28]. 
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Fig I .4. Structure cristalline des alliages full-Heusler 𝑋2𝑌𝑍. 

 

I.4. La température de Curie  

    Un point crucial dans le développement de matériaux demi-métallique magnétique est leur 

température de Curie Tc. Comparés aux semi-conducteur magnétique dilués (DMS), il est plus 

courant de trouver des alliages Heusler avec des températures de Curie supérieures à l’ambiante. 

Toutefois, il reste indispensable de prendre en compte ce facteur lors de développement de 

nouvelles compositions, il est en effet clair que Tc dépend fortement de la composition. La figure 

I.5 présente les valeurs de la température de Curie pour une sélection des matériaux avec : (a) une 

structure Semi-Heusler et (b) une structure Full-Heusler. Nous pouvons y distinguer très nettement 

le Co2FeAl avec une valeur de Tc proche de 12000 k, plus importante que celles de l’ensemble des 

autres matériaux représentés. 
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Fig. I .5.  Température de Curie Tc pour un ensemble d’alliages (a) Semi-Heusler et (b) Full 

Heusler [29]. 

I.5. Le paramètre de maille  

    Un point aussi très important concerne la question de faire croitre un alliage Heusler sur un 

substrat semi-conducteur sans altérer ses propriétés cristallines. Le meilleur moyen d’y arriver est 

très certainement d’avoir un accord de maille raisonnable entre les deux matériaux. Il a été 

démontré que plusieurs semi-conducteur III-V ont des paramètres de maille du même ordre que 

les alliages Heusler. Ce désaccord de maille très petit permet de réduire au minimum le désordre 

atomique à l’interface. La figure I.6 présente les valeurs des paramètres de maille pour une 

sélection de matériaux avec : (a) une structure Semi-Heusler et (b) une structure Full-Heusler, 

comparés à ces principaux semi-conducteur III-V. 
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Fig I .6. Paramètres de maille pour un ensemble d’alliages (a) une structure Semi-Heusler et (b) 

une structure Full-Heusler, comparés à ces principaux semi-conducteur III-V [29]. 

 

I.6. Les applications  

    La découverte de l'effet de magnétorésistance géante (GMR) dans les multicouches et 

sandwichs magnétiques en 1986 par P. Grünberg [30] et A. Fert [31] a révolutionné le 

domaine de la technologie de l'information. Pour cette découverte exceptionnelle, ils ont reçu le 

prix Nobel de physique en 2007. Aujourd'hui, nous sommes en contact avec la spintronique dans 

notre vie quotidienne, par les vannes de spin basées sur l'effet GMR, qui sont utilisées dans les 

disques durs magnétiques. Dans une telle vanne de spin, deux couches magnétiques prennent en 

sandwich une très mince entretoise métallique non magnétique. Si l'aimantation des deux couches 

ferromagnétiques est alignée dans la direction parallèle, la résistance du dispositif est faible, tandis 

que la résistance est élevée, si les couches ferromagnétiques sont alignées 

antiparallèlement. Les mesures de la résistivité électrique montrent qu'un échange 

antiferromagnétique conduit à une forte résistance, qui peut être modifiée en appliquant des 

champs magnétiques externes. La résistivité diminue lorsque la configuration de l'aimantation dans 

les couches voisines de Fe est changée de l’état antiparallèle à l’état parallèle. Les électrons 

orientés de spin des couches de Fe sont accélérés par un champ électrique appliqué, jusqu'à ce 
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qu'ils rencontrent un centre de diffusion. À condition que l'épaisseur de la couche intermédiaire 

soit inférieure à la longueur de cohérence, l'électron arrive à l'interface de la couche 

ferromagnétique voisine, portant toujours son orientation de spin initiale. Dans le cas des couches 

ferromagnétiques couplées de Fe, nous avons une forte probabilité pour que l’électron entre dans 

la couche adjacente, grâce à l'orientation de spin correspondante. Si le couplage d'échange est 

antiferromagnétique, les électrons sont fortement dispersés à l'interface, résultant en une résistance 

élevée. Le ratio de magnétorésistance d'une multicouche Fe-Cr-Fe atteint 79% à 4 K et 20% à la 

température ambiante pour des systèmes avec une couche Cr d'épaisseur 9 Å [31]. D'autre part, 

une tête de lecture ou un dispositif de détection magnétique est constitué d'un matériau de film 

mince multicouche avec une alternance de métaux ferromagnétiques et non magnétiques. En fait, 

IBM a introduit ces appareils en 1997 [35]. Dans un dispositif GMR le courant peut circuler soit 

d’une façon perpendiculaire aux interfaces (CPP, current perpendicular-to-plane), ou 

parallèlement aux interfaces (CIP, current-inplane). La GMR a été découverte dans une 

configuration CIP, mais la configuration CPP montre des effets encore plus importants. Une vanne 

de spin est constituée de deux couches ferromagnétiques prenant en sandwich une couche de métal 

non magnétique mince. L'une des couches magnétiques est «épinglée» par un matériau 

antiferromagnétique, et est donc 

insensible aux champs magnétiques modérés, la seconde couche est "libre", c'est à dire son 

aimantation peut être orientée par l'application de petits champs magnétiques. Les vannes de spin 

GMR ont conduit à une augmentation spectaculaire de la densité de stockage, mais le 

développement des nouvelles technologies avec des vitesses incroyablement élevées, l'ère de la 

GMR est remplacée par des dispositifs à effet tunnel dépendant du spin. Le remplacement de 

l'entretoise métallique par un cordon de matériau isolant résulte en une augmentation de la 

magnétorésistance par un facteur de 10 par rapport aux vannes de spin GMR. Comme l'effet est 

basé sur l'effet tunnel des électrons à travers une barrière isolante, ces nouveaux appareils sont 

connus comme des jonctions tunnel magnétiques (MTJs) ou appareils à magnétorésistance tunnel 

(TMR) (Figure I.7) [32].  
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Fig. I .7. Illustration des dispositifs de base pour la spintronique. Dans la partie 

supérieure, des multicouches GMR. Dans la partie inférieure, un dispositif TMR) [32]. 

Fait intéressant, le but ultime de la spintronique repose sur quelques points, c’est-à-dire un 

dispositif tunnel avec un effet de magnétorésistance de plusieurs milliers de pour cent, peut être 

atteint par deux techniques différentes. La première consiste à concevoir la barrière d'isolation, et 

l'autre à développer de nouveaux matériaux d'électrodes avec 100 % de polarisation de spin. Les 

candidats potentiels sont les oxydes ferromagnétiques demi-métalliques ainsi que des métaux 

ferromagnétiques demi-métalliques, tels que les composés Heusler. En particulier, les matériaux 

Heusler à base de Co2 ont été intensément étudiés en raison de leur fort potentiel de nouveaux 

matériaux d'électrodes dans des dispositifs spintroniques, tels que les jonctions tunnel magnétiques 

(MTJs) [33, 34- 35], les appareils à magnétorésistance géante (GMR) [36-37], et pour l'injection 

de spin des électrodes ferromagnétiques dans les semi-conducteurs [38].      
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I.7. Conclusion  

Dans ce chapitre, nous avons parlé de tous les alliages heusler avec leur histoire, leurs propriétés 

structurelles et nous avons également mentionné certaines de leurs applications. Dans le chapitre 

suivant, nous étudierons les propriétés structurelles et électroniques du heusler à base de fer. 
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II. 1. Introduction  

    Une compréhension approfondie des propriétés mécaniques et électroniques des matériaux 

nécessite une étude et une connaissance approfondie de l'environnement physique qui est le centre 

de déplacement des porteurs de charge, c'est-à-dire la connaissance de la manière dont les atomes 

sont placés et disposés. À l'heure actuelle, la connaissance des propriétés structurales des 

substances est de la plus haute importance dans les calculs de prévision et de compréhension de 

leurs diverses propriétés physiques d'un point de vue microscopique. 

    Nous avons utilisé le code (Wien2K) [1] basé sur la méthode des ondes planes linéairement 

augmentées (LAPW) [2], dans son cas non relativiste.  

    Ce code permet de calculer la structure de la bande électronique, la densité d'état électronique 

et l'énergie totale du cristal périodique à l'aide du réseau de Bravais et de l'ensemble d'espace 

correspondant donné. Pour calculer les capacités d'échange et de corrélation, nous avons utilisé 

l'approximation généralisée du gradient GGA [3,4]. 

II. 2. Détails de calculs 

II. 2.1. Les propriétés structurales 

    Parce que nous avons deux matériaux différents (Fe2CoGe et Fe2CoSi), et chacun a deux types 

différents (directs et indirects), nous allons donc parler de leurs propriétés séparément. 

II. 2.1.1 Fe2CoGe 

    Dans le but de déterminer les constantes structurales telles que le module de compressibilité, sa 

première drivée et le paramètre de réseau à l’équilibre, on calcul l’énergie totale pour une seule 

valeur du paramètre de réseau a. Les paramètres du réseau de l'équilibre sont calculés en ajustant 

l’énergie totale en fonction du volume, en utilisant l’équation de Murnaghan [5] donnée par :   

                                                           

'

0

1
'

1
BB P

V V
B



 
  

                                                         (2.1) 

    Le paramètre du réseau de l’équilibre est donné par le minimum de la courbe Etot(a) et le module 

de compressibilité B est déterminé par : 

                                                                  

2

2

E
B V

V






                                                               (2.2) 

La dérivée du module de compressibilité B’ est déterminé par : 
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'

0
0 0 0' ' '

( ) ( )
( 1)

B
VB B

E V E V V V V
B B V B

  
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                              (2.3) 

    Ou B et B’ représentent respectivement le module de compressibilité et sa dérivée par rapport à 

la pression d’équilibre, V0 étant le volume de l’état fondamental. 

    La figure (II.1) représente la variation de l'énergie totale en fonction du volume de la substance 

Fe2CoGe, où la ligne rouge correspond à la phase directe du matériau (Cu2MnAl), et la phase 

inverse (Hg2CuTi) représentée par la ligne bleue. Nous avons obtenu les paramètres du réseau a, 

le module de compressibilité B et la première dérivée du module de compressibilité B’ qui sont 

présentés dans le tableau (II.1) par rapport à d'autres valeurs théoriques et expérimentales.  

    À partir de la figure (II.1), nous voyons que la phase inverse est plus stable mécaniquement que 

la phase inverse car elle a l'énergie la plus faible par rapport à l'énergie de la phase inverse. 



Chapitre II  Résultats et discussion 

32 
 

260 270 280 290 300 310 320 330 340 350

-12076.36

-12076.35

-12076.34

-12076.33

-12076.32

-12076.31

-12076.30

-12076.29

-12076.28

-12076.27

-12076.26

-12076.25

 

 

E
n
er

g
ie

  
(e

V
)

Volume(bohr
3
)

 Fe
2
CoGe

         (Hg
2
CuTi)

 Fe
2
CoGe

         (Cu
2
MnAl)

 

Fig. II. 1 Variation de l’énergie totale du Fe2CoGe en fonction du volume. 
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Tableau II.1 Les propriétés structurales de composé, Fe2CoGe. 

Composés a0(Å) B0(GPa)              B’ 

    

Fe2CoGe 

(Hg2CuTi) 

 

 

Théorie  

  

 

 

 

 

5.7106 

 

 

 

 

220.3224          

 

 

 

 

    3.0709      

Experimental  

 

Fe2CoGe 

(Cu2MnAl) 

 

Théorie  

 

Experimental 

 

 

 

 

 
5.7186                 
 

 

 

 

 

 

 

 
165.7286          

 

 

 

 

 
        5.3564      

 

    À partir du tableau ci-dessus, nous voyons que le résultat théorique est beaucoup plus proche 

des résultats expérimentaux. 

II. 2.1.2 Fe2CoSi 

    En faisant les mêmes étapes que nous avons déjà faites avec le matériau précédent (Fe2CoGe), 

nous trouverons et illustrerons les propriétés de ce matériau (Fe2CoSi) qui sont les paramètres du 

réseau a, le module de compressibilité B et la première dérivée de la compressibilité module B' 

dans le tableau II.2. Tandis que la figure II.2 représente la variation de l'énergie totale en fonction 

du volume, où le courbe bleu représente la phase inverse (Hg2CuTi) du matériel Fe2CoSi, et la 

phase direct (Cu2MnAl) été représentée par la courbe rouge. 
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Fig. II. 2 Variation de l’énergie totale du Fe2CoSi en fonction du volume. 

 

    En regardant la figure II.2, nous avons compris que la phase directe du matériau Fe2CoSi est 

plus stable que sa phase inverse. 
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Tableau II.2 Les propriétés structurales de composé, Fe2CoSi. 

Composés a0(Å) B0(GPa)         B’ 

    

Fe2CoSi 

(Hg2CuTi) 

 

   

Théorie  5.6079 222.3137          4.1567       

Experimental 

 

Fe2CoSi 

(Cu2MnAl) 

  

Théorie 

 

Experimental 

 

 

 

 

 
 

5.5933 

 

 

 

 

 
 

196.9722          

 

 

 

 

 
 

6.6772       

 

Le résultat théorique ressemble à peu près au résultat expérimental en consultant le tableau ci-

dessus 

 

II. 2.2. Les propriétés électroniques 

  

II. 2.2.1 Structure de bande électronique et densité d’état totales et partielles : 

 

II. 2.2.1.1 Structure de bande 

    La structure de bande permet d’obtenir plusieurs paramètres importants, elle permet de voir le 

gap et sa nature directe ou indirecte et aussi avoir une idée générale sur d’autres propriétés 

physiques telle que la masse effective. 

    Nous avons calculé les structures de bandes des alliages Heusler par la méthode (LAPW) en se 

basant sur l’approximation du gradient généralisé (GGA). 

 

⮚ Fe2CoGe 

    Les figures (II.3 et II.4) représentent la structure de bande du matériau Fe2CoGe à la phase 

directe dans le cas de spin up et down respectivement. Tandis que les figures (II.5 et II.6) 

représentent la structure de bande du matériau Fe2CoGe dans sa phase inverse dans le cas de spin 

up et down respectivement.  
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    À partir de ces quatre figures de la structure de bandes, nous voyons que le matériau Fe2CoGe 

dans les deux phases (directe et inverse) se comporte comme un métal car il y a un chevauchement 

au niveau de Fermi. 
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Fig. II.3 Structures de bandes (spin up) de l’alliage Fe2CoGe (Cu2MnAl) 
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Fig. II. 4 Structures de bandes (spin down) de l’alliage Fe2CoGe (Cu2MnAl) 
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Fig. II.5 Structures de bandes (spin up) de l’alliage Fe2CoGe (Hg2CuTi) 
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Fig. II.6 Structures de bandes (spin down) de l’alliage Fe2CoGe (Hg2CuTi) 
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⮚ Fe2CoSi 

    La structure de bandes dans les cas up et down de phase direct du matériau Fe2CoSi est 

représenté par les figures (II.7 et II.8) respectivement. Tandis que La structure de bandes dans les 

cas up et down de phase inverse du matériau Fe2CoSi est représenté par les figures (II.9 et II.10) 

respectivement. 
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    Fig. II.7 Structures de bandes (spin up) de l’alliage Fe2CoSi (Cu2MnAl) 
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Fig. II.8 Structures de bandes (spin down) de l’alliage Fe2CoSi (Cu2MnAl) 
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Fig. II.9 Structures de bandes (spin up) de l’alliage Fe2CoSi (Hg2CuTi) 
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Fig. II.10 Structures de bandes (spin down) de l’alliage Fe2CoSi (Hg2CuTi) 
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    Tout comme le premier matériau, nous avons vu sur les quatre figures que nous avons un 

chevauchement au niveau de Fermi ce qui signifie que les deux phases du matériau Fe2CoSi se 

comportent comme un métal. 

II. 2.2.1.2 Densité d’état totales et partielles 

    Pour mieux comprendre la structure de bande, il est aussi intéressant de déterminer les 

densités d’états totales et partielles afin de savoir quel type d’hybridation et quels états sont 

responsable de la liaison. 

    Nous avons calculé dans les quatre figures ci-dessous (figure. II.11, II.12, II.13 et II.14) les 

TDOS de Fe2CoGe et Fe2CoSi en phase directe et inverse respectivement. Grâce à l’antisymétrie 

des états de spins majoritaires et minoritaires dans les deux phases, il est clair à partir de ces figures 

que les deux phases dans les deux matériaux ont un caractère métallique. 
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Fig. II. 11 Les densités d’états totales et partielles de l’alliage Fe2CoGe (Cu2MnAl) 
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Fig. II. 12 Les densités d’états totales et partielles de l’alliage Fe2CoGe (Hg2CuTi) 
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Fig. II. 13 Les densités d’états totales et partielles de l’alliage Fe2CoSi (Cu2MnAl) 
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Fig. II. 14 Les densités d’états totales et partielles de l’alliage Fe2CoSi (Hg2CuTi) 
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Conclusion général  

L’objectif de ce travail était d’étudier les propriétés structurales, électroniques, des matériaux à 

base de fer (Fe) Fe2CoZ (Ge, Si). Cette étude est réalisée par l'onde plane augmentée linéarisée 

dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité DFT implémentée dans le code Wien2K, 

et pour déterminer le potentiel d’échange et de corrélation on a utilisé l’approximation du gradient 

généralisée (GGA). Nous avons commencé par étudier les propriétés structurales qui montrent que 

nos matériaux sont stables dans la phase inverse (Hg2CuTi), un calcul systématique est ainsi 

réalisé, pour déterminer les paramètres de réseaux, le module de compressibilité (B) et sa dérivé 

(B’). Ensuite, nous avons étudié les propriétés électroniques de nos composés, où nous trouve un 

comportement métallique dans les deux phases (directes et inverses) de nos matériaux. 
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