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Introduction générale : 

Les alliages Semi Heusler sont des composés ternaires aux propriétés électroniques et magnétiques 

extrêmement variées. Actuellement étudiés pour un large spectre d'applications, allant du 

thermoélectrique au solaire, ils nous intéresseront dans le cadre de ce mémoire du fait de leurs 

caractéristiques avantageuses pour l'électronique de spin. 

Depuis la prédiction de la demi-métallicité de certains membres de cette famille dans les années 

80, de nombreuses études théoriques et expérimentales ont contribué à prouver que ces alliages 

avaient toutes les caractéristiques attendues d'un matériau magnétique pour la spintronique.  

L'intérêt des techniques de calcul ab initio pour la compréhension des résultats expérimentaux 

n'étant plus à démontrer, nous avons choisi d'effectuer des calculs basés sur la théorie de la 

fonctionnelle de la densité pour répondre aux diverses questions se posant autour des alliages Semi 

Heusler. L'ambition de ce mémoire est de contribuer au développement de dispositifs pour 

l'électronique de spin plus performant. 

Ce mémoire est organisé comme suit :  

✔ Dans le premier chapitre qui se déroule sur généralité sur les alliages de Heusler et demi 

Heusler et aussi nous décrivons les différentes structures possibles 

✔  dans le deuxième chapitre, on cite les résultats des calculs et leurs discussions,              ces 

calculs sont devisés en deux parties : la 1ère partie : est l’étude des propriétés structurales et 

électroniques du  demi heusler FeVSb,  et dans la 2ème partie : est étude de l’effet de la 

pression sur les propriétés magnétique de semi heusler FeVSb.
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Chapitre I : Les Alliages Heuslers 
 

 

I. 1. Introduction : 
 

La recherche de nouveaux matériaux dans le domaine de la spintronique conduit à la naissance 

d’une nouvelle classe de composés nommés les composés Heuslers ; il y a environ 30 ans, ils 

semblent être des matériaux de choix pour beaucoup d’applications en raison de leur structure 

électronique accordable, en plus, ils ont une multitude de différentes propriétés physiques. Cet 

atout rend la conception de souhaitable propriétés, allant des composés demi-métalliques 

ferromagnétiques [1, 2], des antiferromagnétiques complètement compensés [3] à semi-

conducteurs non magnétiques [4, 5], et même supraconducteurs [6, 7]. Parmi lesquels, on peut 

citer quelques-uns : les ferromagnétiques (Cu2MnAl [8]), les ferrimagnétiques (Mn2VAl [9]), 

les semi-conducteurs (Fe2VAl [10]), les systèmes de fermions lourds (Cu2CeIn [11]), et les 

supraconducteurs (Ni2ZrGa [12]). 

 

Plus de 3000 composés Heuslers ont été découvert pour l’utilisation dans plusieurs domaines, 

entre autre le domaine de la spintronique, de l’optoélectronique et de la magnéto-optique. Au 

cours de ces dernières années, des nouveaux domaines d'applications émergés, comprenant des 

technologies environnementales comme la thermoélectrique [13, 14] et la technologie des 

cellules solaires [15], même la découverte récente des isolants topologiques qui présente un 

nouveau quantum d’état de la matière ; tous ces intéressantes propriétés ouvrent une grande 

porte aux technologies du futur avec des possibilités inimaginables pour l’utilisation les 

composés Heuslers[16, 17]. 
 

Dans ce premier chapitre, nous donnons un aperçu sur les alliages Heuslers depuis leur 

découvert aussi nous décrivons les différentes structures possibles, les principales propriétés et 

les domaines d’utilisation. 
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I. 2. Généralités sur les Alliages Heuslers : 
 

Le prototype des composés Heuslers est l’alliage Cu2MnAl a été découvert par Friedrich 

Heusleren 1903[8], où sa structure cristalline a été déterminée par Bradley et Rodgers en 

1934[18], 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. 

Prenons l’exemple de l’alliage Cu2MnAl qui est un composé magnétique, bien que ni Cu, Mn 

et ni Al soient naturellement magnétiques par eux-mêmes [8, 19]. Un autre exemple celui de 

l’alliage TiNiSn[13, 20], qui a le comportement d’un semi-conducteur, même s’il est composé 

de trois métaux [21]. Autrement dit, les alliages Heuslers sont des composés ternaires de type 

ferromagnétique. C’est en 1963 a été montré que le Mn a une forte contribution dans le moment 

magnétique total de l’alliage Cu2MnSb [22]. 

 

Il est intéressant de relever que le Mn pur présente un ordre de type antiferromagnétique. Les 

propriétés magnétiques des Heulsers sont fortement dépendantes de la structure cristalline car 

l’arrangement des atomes entre eux donne lieu au ferromagnétisme. 
 
Ce précédent travail donne la naissance d'une nouvelle classe des matériaux les plus 

passionnants; où cette classe de matériaux est actuellement une grande collection avec plus de 

3000 composés, connus sous le nom de composés ou alliages Heuslers sous la formule chimique 

générale de X2YZ, où les atomes X et Y sont les éléments de transition, tandis que Z est un 

semi-conducteur ou un métal non magnétique. 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. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  
 
 
 
 
 

Figure. I. 1 : Principales combinaisons de formation d'alliages Heuslers. 
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I.3. Nomenclature des alliages Heuslers : 

I.3.1. Alliages demi-Heuslers (Half-Heuslers) : 

 

Les alliages de cette famille ont une composition chimique de la forme XYZ; en 1983, Grootet 

ses collaborateurs[23]ont découvert un alliage demi-Heusler de type NiMnSb[24], lesdemi-

Heuslers peuvent être compris comme des composés constitués de deux parties de caractère 

différent; une partie covalente et une autre partie ionique. En conséquent, les atomes X et Y ont 

un caractère cationique distinct, tandis que Z peut être considéré comme l'équivalent anionique 

[25]. 
 
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[26, 27]. 

I.3.2. Alliages Full-Heuslers : 

Les alliages Heuslers ont souvent connu sous le nom de full-Heuslers qui sont une classe de 

composés intermétalliques. Les alliages full-Heuslers ont la formule générale X2YZ, où X et Y 

sont des métaux de transition et Z est un élément des groupes III, IV ou V dans le tableau 

périodique de Mendeleïev ; ils se distinguent en des cas exceptionnels : 

 

L’élément Y peut être un élément des terres rares, ou bien un métal alcalino-terreux, l’exemple 

de Co2MnSi, et Fe2VAl [28, 29] 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. Les exceptions sont les composés dans lequel un élément peut être définitivement 

défini pour devenir plus électropositif, par exemple les composés LiCu2Sb et YPd2Sb [30], où 

l'élément électropositif est mis au début en accord avec la nomenclature IUPAC (l'Union 

internationale de chimie pure et appliquée). 

 

I.4. Classification et structure cristalline des alliages d'Heuslers : 
 

Les alliages Heuslers sont classés en deux grandes familles : selon la structure cristalline et la 

structure atomique désordonnée. Cette nouvelle classification se fait en fonction de l’ordre des 

atomes au sein de la maille cristalline. Les propriétés des alliages Heuslers dépendent fortement 

de l'ordre atomique, les petites quantités de désordre au sein de la distribution des atomes sur 
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les sites du réseau provoquent des changements notables dans leur structure électronique, et 

même un changement sur les propriétés magnétiques et celles du transport [31,32]. Leurs 

atomes sont ordonnés en parfaite arrangement suivant les structures C1b, L21pour le cas des 

demi-Heuslers et Y-type pour le cas des full-Heuslers. 

 

Pour la structure atomique désordonnée, il y a plusieurs types : A2, B2, DO3, et B32a, le détail 

de ces structures est donné dans les paragraphes qui suivent. 

I.4.1. Structure cristalline des alliages demi-Heuslers (half-Heuslers) : 

Les alliages de cette famille ont une composition chimique de la forme XYZ, les alliages demi-

Heuslers sont des alliages ternaires intermétalliques impliquant deux types différents de métaux 

de transition X et Y, mais Z est un élément de valence sp. Ces alliages se cristallisent dans la 

structure cubique C1b, en contrepartie, il a été découvert qu'il est possible de quitter l'un des 

quatre sous-réseaux inoccupés où un des réseaux de l’atome X est remplacé par le vide, ces 

sites vacants se trouvent sur les sites c2 de la structure L21. 
 

Expérimentalement, cette caractéristique a été confirmée par l’absorption infrarouge 
 

[33] et par annihilation de positron résolue en spin [34, 35]. 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure. I. 2 : Structure cristalline des alliages demi-Heuslers. 

Le Tableau I.1 résume les différents types de désordre atomique peuvent être observés pour la 

structure demi-Heusler C1b[36] ainsi que les différentes notations en fonction de la base de 

données pour les structures du cristal inorganique « Inorganic crystal structure database » 

(ICSD): les rapports de structure « Strukturberichte » (SB), la base de données Pearson, ainsi 

que le groupe d'espace sont présentés pour l’ensemble des structures pour ces alliages Heuslers. 
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Tableau. I. 1 : Occupation des sites, formule générale, type de structure (selon différentes bases de données) pour 

différents ordres atomiques et l’espace groupe des composés demi-Heuslers 

Occupation des Formule Type de structure 
Groupe d'espace 

Sites générale 
   

ICSD SB Pearson  
      

4a, 4b, 4c XYZ LiAlSi C1b cF16 F-43m (N°. 216) 
      

4a= 4b, 4c XZ2 CaF2 C1 cF12 Fm-3m (N°. 225) 
      

4a, 4b, 4c=4d X2YZ Cu2MnAl L21 cF16 Fm-3m (N°. 225) 
      

4a= 4b, 4c=4d XZ CsCl B2 cP2 Pm-3m (N°. 221) 
      

4a= 4c, 4b=4d YZ NaTl B32a cF16 Fd-3m (N°. 227) 
      

4a= 4b= 4c=4d X W A2 cI2 Im-3m (N°. 229) 
       

I.4.1.1. Structure de type C1b : 

 

La structure C1b se compose en trois sous-réseaux remplis et d'un sous-réseau interpénétré 

vacant de la structure cubique à face centrées (cfc). La troisième structure de cfc est décalée 

d'un quart de la cellule unitaire par rapport à la diagonale de la structure rock-Salt [37]. 
 

En général, la structure des demi-Heuslers peut être considérée comme un sous-réseau ZnS (de 

positions de Wyckoff placées aux sites 4a et 4c) dans lequel les sites octaédriques (4b) sont 

occupés. 
 
Cette description met l'accent sur l'interaction de liaison covalente entre deux éléments 

contenus et qu’elle joue un rôle majeur dans les propriétés électroniques du matériau. En 

revanche, il est intéressant de mentionner que les atomes sur les sites 4a et 4b construisent un 

sous-réseau de type NaCl, à savoir leur interaction a un fort caractère ionique [38]. La relation 

entre ces différents réseaux cristallins est illustrée dans la Figure I.3. 

 

 

 

 

 

Structure Rock-salt (NaCl) Structure Zinc-blende (ZnS) Structure demi-Heusler 

Figure. I. 3 : Composition de la structure cristalline C1bde l’alliage Heusler 

Ce type de structure a été découvert après 50 ans de la découverte de l'alliage Full-Heusler 

(Cu2MnAl) [8]. Il peut être caractérisé par l’interpénétration de trois sous-réseaux cubique à 

faces centrées (cfc), dont chacun est occupé par les atomes X, Y et Z [39], selon les positions 

de Wyckoff suivantes : 4a (0, 0, 0), 4b (1/2, 1/2, 1/2), et 4c (1/4, 1/4, 1/4). On peut associer trois 
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arrangements atomiques non-équivalents à ce type de structure (C1b), le Tableau I.2 présente 

ces différentes possibilités. 

Tableau. I. 2 : Les différents possibilités d’occupations des sites non-équivalents dans la structure demi-Heusler 

C1b. 

 4a (0,0,0) 4c (1/4,1/4,1/4) 4b (1/2,1/2,1/2) 
    

1
er

 arrangement X Z Y 

2
ème

 arrangement Z Y X 

3
ème

 arrangement Y X Z 

En règle générale, l'ordre atomique selon deux types I et II (voir le Tableau I.2) est fréquemment 

observé. Un prototype MgAgAs décrit généralement la structure C1b, où les éléments Y et Z 

forment un sous réseau covalent de type ZnS, tandis que X et Y construisent une maille de type 

NaCl (Mg et Ag) [40]. En réalité, ce prototype ne s'accorde pas la majorité des alliages demi-

Heuslers [41]. Donc la plupart des composés demi-Heuslers suivent l'arrangement atomique du 

composé MgCuSb[40, 42], où les éléments Y et Z forment un sous réseau covalent de type ZnS, 

alors que les éléments X (électropositif) et Y (électronégatif) forme une maille de type NaCl. 

Dans l'exemple de MgCuSb, l'atome Cu est entouré par quatre atomes Mg et quatre atomes Sb 

sous la forme d'un cube idéal. 

I.4.1.2. Structure de type C1 : 

Dans le cas où les atomes X et Z prennent les positions 4a et 4b aléatoirement, on obtiendra 

alors une structure de type C1 sous le groupe d’espace Fm3m (N° 225). 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure. I. 4 : Structure demi-Heusler: le désordre de type C1. 

I.4.1.3. Structure de type L21 : 

 

Un mélange entre les positions 4c et 4d vacants conduit à une structure de type Cu2MnAl et 

toujours dans le même groupe d’espace Fm-3m (N° 225). 
 
 
 
 
 
 
 

 

Figure. I. 5 : Structure demi-Heusler : le désordre de type L21. 
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I.4.1.4. Structure de type B2 (CsCl) : 
 

Lorsque les atomes sur les positions 4a et 4b remplacent leurs sites (désordre Y-Z) et occupent 

finalement leurs sites de façon absolument aléatoire, l'alliage se transforme en structure B2 avec 

un groupe d’espace Pm-3m (N° 221). 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure. I. 6 : Structure demi-Heusler : le désordre de type B2. 

I.4.1.5. Structure de type NaTl (B32a) : 
 

Ce type est favorable dans le cas d'un désordre entre les positions 4a et 4c d'une part, et 4b et 

4d d'autre part. Son groupe d’espace est Fd-3m (N° 227). 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Figure. I. 7 : Structure demi-Heusler : le désordre de type NaTl. 

I.4.1.6. Structure de type A2 (W) : 
 

Lorsque tous les atomes occupent les positions de Wyckoff (4a, 4b, 4c et 4d) d’une façon 

totalement aléatoire donc un désordre de type tungstène est observé sous un groupe d’espace 

Im-3m (N° 229). 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure. I. 8 : Structure demi-Heusler : le désordre de type A2. 
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I.4.2. Structure cristalline des alliages full-Heuslers : 
 

Les alliages full-Heuslers sont connus sous la structure L21 est la plus connu découverte par 

Heusler, où tous les atomes sont bien arrangés mais il y a d’autres structures qui sont des 

résultats de désordre au sein de la distribution des atomes sur les sites du réseau. 

 

Ce désordre dans la structure peut modifier la structure électronique de manière distincte ; aussi 

il a une influence sur les propriétés magnétiques et celles du transport [31,32]. 

 

Plusieurs types de structures désordonnées ont été observés dans les alliages full-Heuslers, tel 

que la structure L21, Y, A2, DO3, et B2 [43]. 
 

Les différentes structures possibles sont conformément à la base de données de la structure des 

cristaux inorganiques (ICSD), à la base de données Strukturberichte (SB) et à celle de Pearson 

[43, 44, 45] pour les alliages full-Heuslers sont résumées dans le Tableau I.3. 

Tableau. I. 3 :Les différentes structures des composés full-Heuslers [45]. 

Occupation des Formule Type de structure 
Groupe d'espace 

    

Sites générale 
   

ICSD SB Pearson 
 

  

      

X, X', Y, Z XX'YZ LiMgPdSn Y cF16 F-43m (N°. 216) 
      

X=X', Y, Z X2YZ Cu2MnAl L21 cF16 Fm-3m (N°. 225) 
      

X, X'=Y, Z XX'2Z CuHg2Ti X cF16 F-43m (N°. 216) 
      

X=X'=Y, Z X3Z BiF3 DO3 cF16 Fm-3m (N°. 225) 
      

X=X', Y=Z X2Y2 CsCl B2 cP2 Pm-3m (N°. 221) 
      

     
 X=Y, X'=Z X2X'2 NaTl B32a cF16 Fd-3m (N°. 227)  

        

 X=X'=Y=Z X4 W A2 cI2 Im-3m (N°. 229)  

        

 

Les structures cristallines correspondantes aux différents types de structures sont présentées 

dans la Figure I.9 [46], où ces structures sont décrites en détail dans les paragraphes suivants : 
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Figure. I. 9 : les différents types de structures cristallines 

Les cercles bleus, violets, jaunes et verts représentent les positions 4a (0, 0,0), 4b (1/2, 1/2, 1/2), 

4c (1/4, 1/4, 1/4) et 4d (3/4, 3/4, 3/4), respectivement. Considérant maintenant X (4c (1/4, 1/4, 

1/4)), X ' (4d (3/4, 3/4, 3/4)), Y (4b (1/2, 1/2, 1/2)), et Z (4a (0, 0, 0)) pour l’édifice d’un alliage 

Heusler quaternaire avec la structure de type Y. 

I.4.2.1. Structure L21 (Cu2MnAl) : 
 

Cette structure est formée par quatre mailles cubiques à faces centrées (cfc) : deux mailles sont 

occupées par l’atome X, une maille réservée pour l’atome Y et une dernière pour l’atome Z, 

cette structure est désignée par le groupe d’espace Fm-3m (N° 225). La Figure I.10 montre 

l’arrangement parfait des atomes dans cette structure : 

 

X: (1/4,1/4,1/4), (3/4,3/4,3/4) 
 
Y: (1/2,1/2,1/2) 
 
Z: (0, 0,0) 

 

AA:  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure. I. 10 : Schémas représentatifs des mailles cubiques : Full-Heusler. 
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I.4.2.2. Structure Y-type (LiMgPbSb) : 

Une nouvelle série d'alliages Heuslers quaternaires qui sont composés de 4 atomes différents 

avec une stœchiométrie de type 1:1:1:1, ces derniers peuvent être obtenue en remplaçant l'un 

des atomes X dans la formule X2YZ par un autre atome X'. 

 

 

 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

Figure. I. 11 : Structure de l’alliage Heusler quaternaire (LiMgPdSn). 

Ces alliages ont la structure dite de type LiMgPbSb[47] avec le groupe d’espace F-43m 
 

[48] (No
 216) sous la formule chimique XX'YZ, où X, X', et Y sont des métaux de transition et 

Z est un élément sp. La valence des atomes X' est inférieure à la valence des atomes X, et la 

valence de Y est strictement inférieure à celle des deux (X et X’). 
 

Trois variantes [49, 50, 51, 52] de la structure LiMgPdSn sont possibles : à savoir le type Y-(I), 

le type Y-(II) et le type Y-(III). On montre dans le Tableau I.4 les différentes positions 

atomiques des alliages Heuslers quaternaires. 

Tableau. I. 4 : Les positions des atomes pour les trois configurations possibles pour les alliages Heusler 

QuaternairesXX’YZ. 

 4a(0,0,0) 4c(1/4,1/4,1/4) 4b(1/2,1/2,1/2) 4d(3/4,3/4,3/4) 

Y-type(I) Z X' Y X 

Y-type(II) Z Y X' X 

Y-type(III) X' Z Y X 

 

I.4.2.3. Structure X (CuHg2Ti) : 

Cette structure est connue sous le nom des alliages Heuslers inverses, car l'un des sites X ou Y 

change sa position, ce type de structure est moins fréquemment observés [53]. Elle est présentée 

sous le groupe d’espace F-43m (N° 216). 
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Figure. I. 12 : Structure de l’alliage Heusler inverse (CuHg2Ti). 

I.4.2.4. Structure DO3 (BiF3) : 

La distribution aléatoire de X et Y ou X et Z conduit à un désordre de type DO3 [25] sous le 

groupe d’espace Fm-3m (N° 225). 

I.4.2.5. Structure B2 (CsCl) : 
 

Le type B2 est une autre structure fréquemment observée, dans laquelle les sites Y et Z 

deviennent équivalents, c'est-à-dire le désordre se situe uniquement entre les sites Y et Z, ce 

qui conduit à une structure de type CsCl caractérisée par le groupe d’espace Pm-3m (N° 221). 

 

 

I.4.2.6. Structure B3a2 (NaTi) : 

 

Ce type de désordre est également connu comme le désordre NaTi. Dans cette catégorie de 

structure, les atomes X sont placés dans la position de Wyckoff 8a (0, 0, 0), tandis que les 

atomes Y et Z sont répartis d’une façon aléatoire dans la position 8b (1/2, 1/2, 1/2), ou la 

structure est apparue dans le groupe d’espace Fd-3m (N° 227). 

 

I.4.2.7. Structure A2 (W) : 
 

Dans cette structure, le désordre est complet où X, Y et Z sont distribués d’une façon totalement 

aléatoire, donc on obtient la structure A2 à symétrie réduite et un réseau bcc, elle est prise sous 

le groupe d’espace Im-3m (N° 229). 

 

I.5. Comportement magnétique des alliages d'Heuslers : 
 

Les alliages Heuslers sont attirés par la communauté scientifique depuis leurs découverte en 

1903, lorsque Monsieur F. Heusler trouve le composé Cu2MnAl comme un matériau 

ferromagnétique malgré ses éléments constitutifs n'ont pas de l’ordre ferromagnétique [19, 8]. 

En revanche, la recherche pour ce type de composés a connu une rupture pendant les décennies 
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suivantes jusqu’à les années 1970, une minorité des rapports sur la synthèse de nouveaux 

composés Heuslers ont été publiés [20, 54]. 

Les alliages Heuslers retrouvent un intérêt scientifique après la découverte du composé MnNiSb 

par de Grootet al.[55] et dans Co2MnSn par Kubleret al.[1] en 1983, où ils ontmontré au sein 

de ces matériaux la propriété demi-métallique ferromagnétique. 

Les matériaux demi-Heuslers (XYZ) présentent un sous-réseau magnétique puisque seuls les 

atomes sur les sites octaédriques peuvent porter un moment magnétique atomique. 

Dans les composés full-Heuslers (X2YZ), la situation est complètement différente à cause de 

l’existence des deux atomes X qui occupent les sites tétraédriques et qui permettent une 

interaction magnétique entre ces deux derniers, ainsi la formation d'un second sous-réseau 

magnétique plus délocalise (Figure (I.10)). En raison de ces deux sous-réseaux magnétiques 

différents, les composés Heuslers de type X2YZ montrent toutes sortes de phénomènes et ordres 

magnétiques, où plusieurs types de magnétisme sont connus, tel que : le ferrimagnétisme, le 

ferromagnétisme, l’antiferromagnétisme et ferromagnétisme demi-métallique. 

 

Figure. I. 13 : (a) composé demi-Heusler de la formule XYZ (structure C1b) (b) composé full-Heusler de 

formule X2YZ (structure L21) [56] 

I.6.Conclusion : 

Dans ce chapitre nous avons montré le contexte dans lequel cette thèse est t’inscrite, 

notamment, nous avons défini les alliages Heuslers avec l’ensemble d’études de leurs 

différentes propriétés, où ils présentent un domaine très étendu et qui reste toujours en évolution 

grâce à leurs nombreux avantages et à leurs contributions qui peuvent être utilisés dans des 

technologies nouvelles et leurs applications dans plusieurs secteurs : comme le secteur médical, 

militaire, spatial, industriel, etc. 
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L’étude des alliages Heuslers est une idée très récente par rapport au nombre des prédictions 

théoriques et les analyses expérimentales qui existent dans la littérature, elle est amorcée après 

plus de cent ans la découverte de ces alliages. 

Pour ce fait, nous sommes intéressés à étudier théoriquement les alliages Heuslers quaternaires 

à base de cobalt, ils peuvent être des demi-métaux ferromagnétiques, qui ont la particularité 

d’obéir à la règle de Slater et Pauling où ils peuvent avoir une polarisation en spin maximale 

(de 100 %) et une température de Curie relativement élevée; ces intéressantes propriétés 

montrent l’intérêt des alliages Heuslers quaternaires dans les domaines de la spintronique 

(l’électronique de spin) et de l’optoélectronique qui sont toujours un sujet d’actualité et 

d’innovation. 
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Chapitre II : Résultats et Discussions 
II. 1 .Introduction : 

Un groupe motivant d'alliages ternaires de formule chimique XYZ appelés demi-Heusler (HH), 

cristallise dans la structure cubique à faces centrées (groupe d'espace F43m ; n ° 216) [1, 2], où 

X est un métal de transition ou terre rare, Y est un métal de transition et Z est l'élément principal 

du groupe [3]. Ces matériaux ont un grand intérêt pour les chercheurs expérimentaux et 

théoriques depuis qu'ils ont été étudiés pour la première fois par Andreas Heusler [4]. La 

spintronique est un domaine prometteur de l'électronique à l'échelle nanométrique qui utilise le 

spin des électrons, plutôt qu'une charge électrique, pour coder et traiter les données [5]. Les 

ferromagnétiques semi-métalliques (HMF) sont caractérisés par une structure de bande semi-

conductrice pour une direction de spin avec un gap d'énergie clair, tandis que la structure de 

bande de l'autre direction de spin est métallique [6, 7]. La densité électronique d'états (DOS) à 

EF d'un demi-métal idéal est composée d'une seule direction de spin, ce qui se traduit par un 

rapport de polarisation de spin très élevé au niveau de Fermi. Principalement, ces composés 

(demi-métaux) sont efficaces à utiliser dans la conduction du courant polarisé en spin en raison 

de sa grande sensibilité au champ magnétique appliqué. Ces types de matériaux ont de 

nombreuses applications technologiques, telles que la spintronique [8, 9] et l'injection de spin 

dans les semi-conducteurs [10, 11].  

De nombreux articles de recherche se concentrent sur les études et l'analyse des propriétés 

physiques des composés demi-Heusler à une pression ambiante; par exemple, les propriétés 

structurelles et optoélectroniques du demi-Heusler FeVSb sont étudiées dans [12]. Les 

caractéristiques électroniques et magnétiques des différents alliages demi Heusler sont 

calculées dans [2] tandis que les propriétés thermodynamique et élastiques du NiVSb sont 

étudiées par Gu et al. [13]. 

Dans ce mémoire, nous rapportons les propriétés électroniques et magnétiques du FeVSb. Par 

conséquent, notre objectif principal est d'effectuer une étude de la stabilité structurelle, des 

propriétés électroniques et magnétiques de FeVSb en utilisant l’approximation de gradient 

généralisées (GGA) dans le schéma de Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE). 

II.2. Détails de calcul : 

Dans ce travail, les calculs sont réalisés en utilisant la méthode de l'onde plane augmentée 

linéarisée à plein potentiel (FP-LAPW) dans le cadre de la théorie fonctionnelle de la densité 

(DFT) [17] implémenté dans le code WIEN2k [18]. La convergence de l'ensemble de base était 
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contrôlée par un cut-off Kmax = 7 / RMT, où Kmax est le plus grand vecteur de réseau 

réciproque utilisé dans l'onde plane et RMT est le plus petit de tous les rayons de sphère 

atomique. L'amplitude du plus grand vecteur dans l'expansion de Fourier de densité de charge 

(Gmax) était de 12 (a.u.) - 1, et nous sélectionnons la convergence de charge comme 0,0001e 

pendant les cycles d'auto-cohérence. L'énergie de coupure a été prise -6,0 Ry. Cette énergie 

définit la séparation des états de valence et de noyau. Ces paramètres confirment de bonnes 

convergences pour l'énergie totale. 

Les rayons de muffin-étain (MT) sont de 2,18 ua. Pour V et 2,24 a.u pour Sb et Fe. 

La structure de bande et la densité d'état (DOS) sont calculées par les approximations GGA. 

II.3.Propriétés structurales : 

Les alliages dits semi Heusler ont une composition stœchiométrique de type 𝑋𝑌𝑍, où X et Y 

sont des métaux de transition et Z représente les éléments non magnétiques du groupe III, IV 

ou V dans le tableau périodique. Ils cristallisent, dans des structures cubiques du réseau de 

Bravais cubique à faces centrées, (cfc). L’étude de l’état d’équilibre est l’analyse de la 

variation de l’énergie totale en   fonction du volume de la maille, nous avons examinés trois 

configurations possibles [11, 12, 13] de la structure FeVSb : à savoir le type α-(I), le type β-

(II) et le type Ω-(III). 

Tableau. II. 1 : regroupe des différentes positions des atomes d’un alliage FeVSb. 

 Fe V Sb 

-type α (I) (0.0.0) (1/4.1/4.1/4) (3/4.3/4.3/4) 

-type β (II) (1/4.1/4.1/.4) (0.0.0.) (3/4.3/4.3/4) 

-type Ω (III) (0.0.0) (1/2.1/2.1/2) (3/4.3/4.3/4) 

 

Pour déterminer le paramètre de maille d'équilibre et trouver comment l'énergie totale varie en 

fonction de ce paramètre, nous avons effectué des optimisations structurales pour l’état 

ferromagnétique (FM).  

L’optimisation structurale s’effectue en minimisant l’énergie totale en fonction du volume V 

pour les trois types d’arrangement : 𝛼, 𝛽 𝑒𝑡 𝛾d’alliages semi Heusler FeVSb, l’équation utilisée 

est l’équation de Murnaghan donnée par :  

E(V)= 𝐸0+
𝐵0𝑉

𝐵′0
[

(
𝑉0
𝑉

)𝐵′0

𝐵′0−1
+ 1]-

𝐵0𝑉0

𝐵′0−1
 ………..(II.1) 
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Où 𝐵0 et 𝐵′0 sont respectivement le module de compression à l’équilibre et sa dérivée par 

rapport à la pression et 𝑉0 le volume à l’équilibre de la maille élémentaire.  

Les résultats obtenus sont montrés dans les graphes (II.1), on peut conclure facilement que la 

structure la plus stable pour les alliages étudiés FeVSb, est de type𝛼. 

Les valeurs des paramètres de maille a, le module de compression B0, sa dérivée B’0 et l’énergie 

minimale E0 sont regroupées dans le tableau (II.2). 

Tableau. II. 2 : Constante de réseau optimisée a (Å), module de compression B0 (GPa), sa dérivée B0’et 

l’énergie minimale E0 et l’énergie de gap de l’alliage FeVSb. 

Composés a0 (A°) B0 𝑩𝟎
/

 
E0 Eg(eV) 

Phase α 5.7958 160.9 5.4263 -17411.5323 0.333 

Autre 

traveaux 

5.7976a.b.c 

5.78d 
156.13a, b,c 4.90a  --- 

Phase β 5.9260 137.72 3.8012 -17411.4195 --- 

Phase γ 6.10 98.2 4.02 -17411.387191 --- 
 

Du tableau II.2, le matériau à la phase 𝛼 a l’énergie la plus basse E0 = -17411.5323 eV. 

 

Figure. II. 1 Énergie totale en fonction du volume pour FeVSb. 

II.4.propriétés électroniques : 

En utilisant le paramètre de réseau d'équilibre calculé dans la section précédente, et par 

l’approximation GGA, la structure de bandes électroniques de 𝐹𝑒𝑉𝑆𝑏 dans le types 𝛼 a été 

obtenues le long des directions de haute symétrie dans la zone de Brillouin pour les bandes 

majoritaires et minoritaires. 
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 Les résultats sont donnés dans la figure (II.2).  

 Les résultats montrent que pour la structure bande électronique dans la direction des spins 

minoritaires, il existe un gap entre les bandes de valence et les bandes de conduction au niveau 

de l'énergie de Fermi, qui présentent un comportement semi-conducteur. La structure de bande 

électronique dans la direction des spins majoritaires présente aussi un comportement semi-

conducteur, et possède un gap indirect, avec bande de valence maximale dans l’intervalle              

( X ), et une bande de conduction minimale (aux point L  ). 

Les valeurs de l’énergie de gap pour le composé FeVSb est représentée dans le tableau (II.2). 

Il est conclu que le composé FeVSb pour la structure de type 𝛼 possède un comportement semi-

conducteur. 

Afin de comprendre les structures électroniques de l’alliages 𝐹𝑒𝑉𝑆𝑏 de type 𝛼 par 

l’approximation GGA, la densité totale d'états de polarisation de spin (TDOS) et les densités 

partielle (PDOS)à l’état stable sont calculées et tracées dans la figure (II.2.) dans l’intervalle 

d’énergie compris entre -6 et 6 eV. 

 Les résultats obtenus (DOS) de FeVSb, montrent un comportement semi-conducteur, 

confirmant ainsi nos précédents résultats présentés à la figure (II.3).  

 

Figure. II. 2 : Structure de bandes du composé FeVSb dans le type α pour des spins minoritaires et majoritaires. 
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Figure. II. 3 : Densités des états totales et partielles pour l’alliage semi Heusler FeVSb dans le type α.  

II.5. Propriétés magnétiques : 

Dans cette section nous avons calculé les moments magnétiques locaux et totaux dans la région 

interstitielle et sphérique pour le types de structures 𝛼  de 𝐹𝑒𝑉𝑆𝑏 avec l’approximation GGA. 

Les résultats sont présentés dans le tableau II.3. 

Le moment magnétique total de spin de la structure de type 𝛼est égal à B1 par unité de formule, 

pour l’alliage FeVSb. 

Tableau. II. 3 : Moments magnétiques locaux μ (μ_B) des atomes en différents sites, moments magnétiques 

totaux μ_total (μ_B) et énergie de gap E_g (eV) pour FeVSb dans les types α. 

 
𝑀𝑇  𝑀𝐹𝐸 𝑀𝑉  𝑀𝑆𝐵 𝑀𝐼𝑁𝑇 

notre travail -0.00207 -0.00339 -0.00284 0.00273 0.00143 

Autre travaux 
−0.00029𝑎.𝑏 

    

 

Pour la structure𝛼 , le moment magnétique du spin total est de 0.0026𝜇𝐵, pour l’alliage FeVSb.  

La contribution principale provient de l'atome de Fe, comme indiqué dans le tableau II.3. Ces 

valeurs du moment magnétique total de spin confirment le caractère semi-conducteur FeVSb 

dans la structure𝛼. 

II.6. Effet de la pression : 

La pression hydrostatique est décrite par l'équation d'état de Murnaghan suivante : 
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P = 𝐵0

𝐵0
′
 [(

𝑉0

𝑉
)𝐵0

′
 -1] 

Où V0 et V sont le volume de la cellule unitaire à pression nulle et sous pression respectivement, 

B0 est le module de compressibilité et sa dérivée B’0. 

Par conséquent, la constante de réseau en fonction de la pression sera : 

a(p)= a0[1 + 𝑃 (
𝐵0

′

𝐵0
)] −

1

3𝐵0
′
 

Où a0 est le paramètre de réseau d'équilibre de la maille unitaire. 

Dans cette partie, Pour voir l’effet de la pression sur les propriétés magnétique de semi heusler 

FeVSb. Pour cela nous avons tracé le moment magnétique en fonction de la pression, et le 

résultat est présenté sur la figure II.4.  

Dans la figure II.4 Le moment magnétique mT est tracé en fonction de la pression dans un 

intervalle de 10GPa à 50GPa. Le résultat montre que le moment magnétique reste autour de 

0.0𝜇𝐵, quelque soit la puissance de pression appliquée au alliage, ce qui prouve que le 

comportement magnétique de semi Heusler FeVSb ne change pas par l’effet de pression dans 

l’intervalle considéré. 

 

Figure. II. 4 : l’effet de la pression sur les propriétés magnétique de semi heusler FeVSb. 
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II.7.Conclusion :  

On a étudié dans ce chapitre l’un des matériaux les plus connus : les half -heuslers, où on a fait 

une étude complète sur différents types de structures, on a trouvé que la phase la plus stable est 

la phase 𝛼, puis on a fait des calculs pour les propriétés électronique et magnétique de cette 

dernière où on a trouvé que ce matériau est semi-conducteur à gap indirect , ce résultat confirmé 

par le moment magnétique total trouvé 

En fin on a étudié effet de la pression où elle n'a pas aucun changement au niveau du moment 

magnétique. 
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Conclusion générale : 

Ce modeste travail a été consacré pour étudier les propriétés physiques d’une classe d’alliages 

appelée les alliages Semi Heusler FeVSb définie par la famille XYZ. L’objectif de ce mémoire 

est de prédire les propriétés structurales, électroniques, magnétiques de notre composé et voir 

l’effet de la pression. 

          Dans le cadre de la fonctionnalité de la densité (DFT), les calculs ont été effectués en 

utilisant la méthode des ondes planes augmentées (LAPW), et pour déterminer le potentiel 

d’échange et de corrélation, on a utilisé l’approximation de la densité du gradient généralisée 

(GGA). 

Les résultats obtenus à l’étude des propriétés structurales de ces alliages ont montré que la 

structure de type 𝛼et plus stable dans ce composé. 

Les propriétés électroniques montrent que le composé FeVSb présente un caractère semi-

conducteur pour cette  structure.  L’exploitation des résultats fournis par l’étude des propriétés 

magnétiques établit que l'origine du magnétisme dans notre alliage semi Heusler provient 

principalement du métal de transition Fe. 

Les résultats montrent aussi que la pression n’a aucune influence sur ce composé dans la gamme 

de pression de 10 GPa à 50 GPa  

Au niveau des perspectives de notre étude, elles seront tributaires des méthodes de calcul 

choisies et dépendront aussi des orientations. À ce propos, il pourrait être intéressant de 

poursuivre des investigations sur les points suivants :  

⮚ Utiliser d’autres approximations comme la LDA, GGA+U, pour faire la comparaison 

entre certains de nos résultats.  

⮚ Etudier les propriétés élastiques et mécaniques de ces composés. 



Résumé 
 

 

Abstract: 
Half-Heusler alloys are half-metallic magnets which may be defined as a new state of matter 

between insulating and metallic materials. These materials have many important applications 

in spintronics or magnetoelectronics devices. We have done first-principles (ab-initio) 

calculation of the magnetic moment and electronic structure for FeVSb half-Heusler 

compounds. All the calculations were performed using the DFT-based electronic structure 

package WIEN2K.  semiconducting behavior have been found in the compound studied. 
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Résumé  

Les alliages semi-Heusler sont des aimants semi-métalliques qui peuvent être définis comme 

un nouvel état de la matière entre les matériaux isolants et métalliques. Ces matériaux ont de 

nombreuses applications importantes dans les dispositifs de spintronique ou de 

magnétoélectronique. Nous avons effectué des calculs de premier principe (ab-initio) du 

moment magnétique et de la structure électronique pour les composés FeVSb demi-Heusler. 

Tous les calculs ont été effectués à l'aide du progiciel de structure électronique basé sur DFT 

WIEN2K. Comportement semi-conducteur ont été trouvés dans le composé étudié 

Mots-clés : Demi-Heusler, DFT, FeVSb,  

 :الملخص

والمواد  العازلة المواد بين للمادة جديدة حالة انها على تعريفها يمكن معدنية شبه مغناطيسيات عن عبارة هسلر شبه سبائك

وفي الالكترونيات المغناطيسية. لقد اجرينا حسابات المبدأ  spintroniqueالمعدنية. هذه المواد لها عدة تطبيقات مهمة في 

. كل هذه الحسابات أجريت  FeVSbم المغناطيسي و البنية الالكترونية للمركب شبه هسلر ( للعزab-initioالأول )

.وقد تم العثور على سلوك شبه ناقل في WIEN2Kفي برنامج    DFTبالاعتماد على نظرية الدالة الوظيفية للكثافة 

 المركب المدروس

 نظرية الدالة الوظيفية للكثافة هسلر ، شبه الكلمات المفتاحية:


