Pr. Kharroubi

Zones de Brillouin :

Un énoncé simple est important a la condition de diffraction est donné par Brillouin. D’apres

la condition de diffraction 2k.G'+ G2 = 0, en posant G'=-G , On aura,

2k.(—=G) + G® = 0=2k.G + G2 = 0, que 'on peut exprimer sous la S
.} ¥

forme : “

(hkI)

On construit le plan perpendiculaire au vecteur G en son milieu, tout vecteur k mené de

I’origine a ce plan satisfera a la condition de diffraction. Le vecteur diffusé aura la
directionk + G =k — G, avec Ak=k — k..

Construction de la 1ére zone de Brillouin :

On choisi un nceud du réseau réciproque et en trace les segments qui le relient a tous ses

voisins (voir figure). On trace ensuite les plans médiateurs de chaque segment, le plus petit

volume se trouve a I’intérieur des plans est la 1°“ zone de Brillouin.

zone de Brillouin

Figure. Zone de Brillouin

Analyse de Fourier de la base :

Quand la condition de diffraction Ak = G est satisfaite, pour un cristal composé de N cellules,
I’amplitude de I’onde diffusée est :

A=N[_, nFe¢"dv=N.F,

ellule

La quantité F;est appelée facteur de structure.

La densité électronique n(7) est la superposition des densités électroniques n; associées a
chaque atome j de la cellule. Si 7; est le vecteur joignant 1’origine au centre de 1’atome j la
fonction n; (¥ — 7y définit la contribution de chaque atome a la densité électronique au point

situé a ’extrémité du vecteur 7.



Le facteur de structure peut étre maintenant écrit sous la forme :
F; = z f n; (7 — ﬁ)e‘iéi av
j

-

onpose,p =7 —7=r=p+

{2

b

on obtient,

F, = Z e—i&.f’j .[ nj(ﬁ)e—iﬁ.ﬁ dv
J

Nous définissons maintenant le facteur de forme atomique :
fi= [ m@e o7 av
Le facteur de structure de la base devient ;

FG = Zf} e_lG'rj
J

avec, 17 = x;d + y;b + z;¢, de plus : 57“} = 2m(x;h + y;k + z;1)
d’ou;

Fop = z f] e—i2n(xih+yik+zil)
j

Fyp1 : peut étre réel ou complexe.

Si Fy; = 0, ’intensité d’une réflexion permise par le réseau est nulle.

Facteur de structure du réseau cc :
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La base de la structure cc contient deux atomes situés en (0,0,0) et (1/2,1/2,1/2) donc,

Fojg = f(1 4 e~ im(+k+DY "en considérons que f est le méme,
Sih+k+1=2n=Fy =2f
Sih+k+1l=2n+1=Fyy; =0
Facteur de structure du réseau cfc :
La base de la structure comprend 4 atomes situés en :
(0,0,0), (0,1/2,1/2), (1/2,0,1/2), (1/2,1/2,0), d’ou ;
Frk
Si tous les indices sont de mémes parités ; Fp; = 4f, autre Fpy; = 0.

Facteur de diffusion atomique :

_ f[l 4 e—im(h+l) 4 p—im(htk) 4 e—irc(k+l)]
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fj dépend du nombre et la distribution des ¢lectrons du i atome de la maille, ainsi que
I’angle de diffusion du rayonnement.

fi= [ m@eo7 av

en coordonnées sphérique :

2w ~m R ]
fi = f j j n;(p).e~1CP s p2sin . dp. da. de
o Jo Jo

d’ou,
R R eiG p _ iG.p R . sinp. G
fi = ano p?n;(p) <T> dp = 4ﬂj0 p*n;(p) oG dp
Les ¢lectrons de I’atome j sont confinés (centrés en p = 0), lim,,_,o SiZ—’;'G = 1.

En suppose que n;(p) est constante (homogene),

R
fi = 4‘7'[77,] fO pZ dp,

Finalement, on aura :

4 3
f}zgﬂR nj=Z

Z est le nombre total des ¢lectrons de 1’atome j.



