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Calculatrice de poche non intégrée dans un téléphone, régles et documents autorisés. Connexion & tout réseau de
télécommunication interdite. Le non respect des chiffres significatifs dans les calculs numériques sera évalué négativement.

Question 1 (15 points — 3 points par proposition)
Considérer les propositions suivantes. Pour chacune d'entre elles, déterminer si elle est vraie ou fausse sur la base d'un
raisonnement, éventuellement illustré par un croquis (propre et lisible), long de dix a quinze lignes.

(5)

Dans une expérience de diffraction par un cristal, le contenu de la maille primitive du réseau direct se déduit

des formules de la condition de Laue et de la diffraction de Bragg.

Dans I'approximation de Hartree appliquée a un atome a plusieurs électrons, les interactions entre électrons

sont complétement négligées.

Lorsque la température est stabilisée, I'état de vibration d’un cristal est une combinaison linéaire des états

propres de vibrations (phonons) du cristal.

Dans la modélisation d'une expérience de diffraction de neutrons par un échantillon cristallin, la premiére

approximation de Born consiste a considérer le champ incident comme une onde plane.

En mécanique quantique, l'interaction entre dipdles électriques est nécessairement répulsive.

Question 2 (15 points)

Les figures 1 a 2 représentent les relations de dispersion des phonons de deux cristaux A et B. Dans ces figures:

Les courbes sont les modélisations de la dynamique cristalline. Les points sont des données expérimentales.
“Reduced wavevector coordinate” signifie vecteur d’onde en unité 2r/a oli a est le paramétre cristallin.
L'unité A est I'inverse de longueur d'onde de la lumiére dans le vide méme si les relations de dispersion ne
concernent pas la lumjiére. La fréquence v est alors déduite de la relation Av=c ol ¢ est la vitesse de la lumiére
dans le vide et faire attention au fait que 1 cm™ =100 m. Puisque v différe de A par un facteur constant dans
ce systéme d'unités dit "de la lumiére dans le vide", par abus de langage, A est souvent denommé fréquence
dans la litérature comme dans le présent document.

(1)
(2)

.

.

Expliquer quel cristal correspond a InAs et quel cristal correspond a SrCl, (3 points).

Considérons le cristal B. Sur la base des relations de dispersion fournies, expliquer aux alentours de quelle
fréquence A" [cm™] on peut attendre le pic le plus important de la densité d'états de phonons. Ces modes sont-
ils excités a 100 °K? Justifier avec une estimation numérique. (3 points)

Sur le chemin I-X des relations de dispersion du cristal B, considérons le phonon d'abscisse X et dont la
fréquence est approximativement v, ~200 cm™.

(a)
{b)
{c)

(h)

Le réseau du cristal B étant cubique & faces centrées (cF) et son paramétre cristallin @ valant 6,06 A,
quelle est la formule du vecteur d'onde au point X? (1 point)
En précisant l'unité choisie, quelle est la valeur numérique q de la norme du vecteur d'onde q d'un
phonon correspondant a ce point expérimental (v, X) ? (1 point)
En précisant l'unité choisie, quelle est la valeur numérique de la longueur d'onde de oe Brosue A, d'un
phonon correspondant & ce point expérimental {v,,L) ? (1 point)
A quelle énergie E, exprimée en [meV] correspond la fréquence v, ?(1 point)
Considérons un faisceau de neutron de vecteur d'onde k,=[k,, 0; O] incident sur le cristal B. En unité meV,
en utilisant |a relation de dispersion qui s'applique au neutron (et non le systéme d'unité de la lumiére
dans le vide), quelle est I'énergie E, d'un neutron incident de longueur d'onde de pe Brosue égale 2 A,= 2.8
A =2n/k,? (1 point)
Expliquer quelle est la seule énergie possible E, des neutrons diffusés qui ont interagi inélastiquement
une seule fois avec un phonon correspondant au point expérimental (v, X) ? Quelle est la valeur de E, en
meV ? Préciser s'il s'agit d'une d'une perte ou d'un gain d'énergie relativement a E,.(1 point)

En précisant l'unité choisie et en supposant que les neutrons diffusés avec I'énergie E, ont interagi
inélastiquement une seule fois en impliquant le vecteur du réseau réciproque G=[0; 0 ; 0], exprimer le
vecteur d'onde k, de ces neutrons en termes du vecteur d'onde incident k,et de celui du phonon q. (1
point).

Effectuer le produit scalaire de cette expression avec elle-méme pour déduire la formule qui donne
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I'angle 8 entre k, et k,. (1 point)
(i) Quelle est la valeur de cette angle en degrés ? (1 point)

w [THz]

Reduted wave veclor coordirates (1)
[211/a units]

Fig.1. Relations de dispersion des phonons du cristal A (A. Sadoc et al., J. Chem. Phys. Solids 37, 197 (1976)).
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Fig.2. Relations de dispersion des phonons du cristal B (D.N. Talwar & B.K. Agrawal, Phys. Stat. Sol. (b) 63, 441 (1974).
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