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I – 1 GENERALITES ET ETUDES ANTERIEURES SUR CdTe: 

I-1 -1 Structure cristalline: 

Les semi-conducteurs CdTe est un composé II-VI cristallisent dans deux structures 

différentes: structure cubique de type sphérique et structure hexagonale de type 

Wurtzite [8]. Dans ces composés on peut assiste, sous certaines condition, a des 

transitions d'une à l'autre ou bien les deus structures coexistent (Fig-I-1-a, b)  [9]. 

I –1-1-a La structure Wurtzite: 

La maille élémentaire est composée de deux molécules du composé II-VI. Les 

atomes de type II  occupent les positions (0, 0,0); (1/3,1/3,1/2) et les atomes de type VI 

occupent les sites (0, 0, u) et (1/3,2/3,1/2+u), avec u=3/8. Le groupe d'espace est 

p63mc.un atome de type II est entouré de quatre atomes de type VI disposées aux 

sommets d'un tétraèdre. Cette structure celle de CdTe dans sa structure hexagonale. 

I-1-1-b La structure sphérite: 

La maille élémentaire comporte quatre molécules du composé II-VI. Le groupe 

d'espace est 

F43m. Les atomes de type II : (0, 0,0) ; (0,1/2,1/2) ; (1/2, 0,1/2) ; (1/2,1/2,0). 

Et les atomes de type VI : (1/4,1/4,1/4); (1/4,3/4,1/4); (3/4,1/4,1/4); (1/4,3/4,3/4). 

Chaque atome est entouré de quatre atomes de l'autre type, placés aux sommets d'un 

tétraèdre. Cette structure est appelée de type blende de zinc référence à la cristallisation 

de CdTe sous cette forme cubique. CdTe possède des plus fortes conicités des composés 

II-VI, elle est estimée à environ 72 % [8]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



CHAPITREI:GENERALITES SUR CdTe ET TECHNIQUESD’ELABORATION 
 

 5

 

 

                    Fig. I-1-a, b: les structures sphérite (a) et wurtzite (b) CdTe observées 

                     Dans les directions normales à [0ξ)] et [110].  

  

 Fig. I-2: Maille élémentaire de la structure de CdTe (Blende de Zinc) 



CHAPITREI:GENERALITES SUR CdTe ET TECHNIQUESD’ELABORATION 
 

 6

      

 

 
                         Fig. I-3-a diagramme de phase de CdTe           

                                            

 

 

                                           

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Température   (103 / T°K) 

Pr
es

si
on

 (a
tm

) 

Sublimation 
congruente 

PCd 

PTe } 

P0
Te 

PCd 

 

   P0
Cd 

10 

1 

10-1 

10-2 

10-3 

 

PTe2 

Fig. 1-4: Diagramme de phase (Pression-température) de CdTe. 

0.7 0.8 0.9 1.0 



CHAPITREI:GENERALITES SUR CdTe ET TECHNIQUESD’ELABORATION 
 

 7

I - 2 Diagramme de phase : 

1 - 2 -1 Diagramme de phase composition - température de CdTe: 

Le diagramme de phase de CdTe est assez simple et (Fig I-3), il a un point de 

fusion à 1092 ± 1 C° pour une concentration approximative de tellure de 50 at %. 

Deus paliers eutectique à 324° ±  2C° pour la région riche en Cd et à 449 ±  2°c pour la 

région riche en Te [10]. 

Le composé stoéchiométrique représenté par une ligne se trouve en réalité répartie 

sur un domaine étroit tel qu'on aura un point de fusion à 897C° pour une concentration 

de 49,99985 % pour le tellure et 1092 C° pour une concentration de 50,00085 % pour le 

tellure [11]. 

I-2-2 Le diagramme de phase pression-température: 

Le diagramme pression-température de CdTe (Fig. I-4) permet de savoir avec 

précision les conditions d’élaboration des cristauX [10].  

I -3 Propriétés générales : 

Comme on le sait bien, le CdTe est un semi- conducteur qui a des propriétés très 

avantageuses par apport au d'autre semi-conducteur chalcogenides de cadmium. Et il a 

des propriétés spécifiques.  

I –3-1 Propriétés optiques et électriques 

CdTe est un semi-conducteur à gap direct, sa structure de bande est montrée sur la 

(Fig. I-5) [10], elle lui permet des transitions verticales radiatives entre la bande de 

valence et la bande de conduction (Fig. I-5-a). Il présente une large bande interdite, 

d’environ 1.51 eV à température ambiante, ce qui lui donne un seuil d’absorption 

optique dans le domaine infrarouge. 

L’incorporation de Zinc donne au gap une variation linéaire en fonction de la 

concentration (Fig. I-5-b) [12]. 

CdTe peut présenter les deux types de conductivité n ou p; leur obtention, facile à 

contrôler, justifie les multiples applications de ce matériau dans le domaine de 

l’optoélectronique, notamment en détection infrarouge et en tant que substrat pour 

l’épitaxie des couches de CdHgTe. Le changement de type est aussi possible, 

notamment sous atmosphère de Cd [12]. 

I-3 -2 Propriétés plastiques:  
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CdTe est un matériau plastique à température ambiante et même à températures plus 

basses [12]. Les scissions résolues sont d’environ 25 MPa et 40 MPa avec pré-

déformation à 300°K et sans pré-déformation à 220°K respectivement, elle chute à 

quelque Mpa pour T=873K (déformation sous air) 

Le tableau (I-1) résume les différentes données nécessaires à la connaissance des 

propriétés physiques de CdTe. 

I-4 Les défauts de réseau cristallin: 

Il n’existe jamais, en réalité, des cristaux parfaits; Donc, les cristaux réels 

comportent toujours des imperfections. En remarquant d’autre part que le nombre de 

propriétés des cristaux (par exemple; la résistance mécanique, la conductivité électrique, 

les effets photoélectriques, etc.) dépendent dans une large mesure de la nature et de la 

concentration des imperfections, l’étude de celles-ci s’impose tout naturellement. 

Les principaux défauts que l’on trouve dans les semi-conducteurs CdTe 

élémentaires et les composés stœchiométriques sont: les vibrations thermiques du 

réseau, les défauts ponctuels, les défauts linéaires ou dislocations et les défauts de 

surface. 

I–4-1 Les vibrations thermiques de réseau: 

Les particules (atomes ou ions) occupant les nœuds d’un réseau cristallin, à T≠0, 

oscillant autour de leur position d’équilibre; Et de même que l’énergie des ondes 

électromagnétiques, l’énergie des vibrations thermiques des atomes (ou des ions) est 

quantifiée. Le quantum d’énergie est appelé le phonon (E=hν). Les phonons étant des 

quasi-particules, se distinguent des vraies particules (électron, proton, etc.) par le fait 

qu’elles ne peuvent apparaître et subsister que dans un milieu matériel (où ils se 

comportent comme des porteurs élémentaires de mouvement) et n’existent pas dans le 

vide. 

Ces phonons, qui se propagent dans le cristal sont diffusés par les défauts de 

structure, ainsi que par les autres phonons. Ces vibrations thermiques des atomes 

perturbant la périodicité rigoureuse du réseau cristallin, c’est à dire, le potentiel 

périodique, et constituent donc un des principaux mécanismes de diffusion des porteurs 

de charge dans les cristaux semi-conducteurs (diffusion par le réseau) [13]. 
I–4-2 Les défauts ponctuels : 
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I –4-2-1 Les lacunes (ou défauts de Schottky): 

Sont des nœuds de réseau où manquent des atomes. Les lacunes se forment 

surtout à la surface des cristaux, grâce aux déplacements successifs des atomes, 

diffusent à l’intérieur du cristal. Dans les cristaux ioniques, on distingue généralement 

les lacunes cationiques qui portent le signe <<+>> et les lacunes anioniques qui portent 

le signe <<_>>. 

A toute température la concentration des lacunes en état d’équilibre est donnée 

par l'expression suivante: Nv ~ exp 





−

KT
Q . [13] 

Où Q est l’énergie de formation d’une lacune (1eV) qui est été comparable à celle 

de le sublimation d’un atome. C’est pourquoi la valeur de Nv est, approximativement, 

égale à la concentration de la vapeur saturée (à la même température). [14] 
Dans le cas où la concentration des lacunes serait notablement plus grande que 

la concentration à l’équilibre (le cristal est alors sursaturé de lacunes) l’excès de lacunes 

peut coaguler et donner naissance à des microcavernes et à des pores dans le cristal. 

La création de lacunes dans les cristaux covalents, comme Ge et Si fait apparaître 

des liaisons avalantes non saturées, qui cherchent à accaparer des électrons provenant 

soit de la bande de valence du cristal, soit des atomes d’impuretés. De ce fait les lacunes 

dans ces cristaux se comportent comme des accepteurs [14].  

Dans les semi-conducteurs ioniques, les composés II-VI (à titre d’exemple), la 

création d’une lacune cationique fait apparaître auprès des ions négatifs avoisinants un 

excès de charge positive, d’où la tendance à capter les électrons de la bande de valence 

et d’autres niveaux occupés, ces lacunes se comportent donc comme des accepteurs. 

La création d’une lacune anionique fait apparaître auprès des ions avoisinants un 

excès de charge négative, ce qui fera passer les électrons dans la bande de conduction 

ou sur des niveaux vides; les lacunes anioniques sont donc des centres donneurs. On 

doit noter que certaines lacunes peuvent être ionisées plusieurs fois [12]. 

1-4-2-2 Les interstitiels: 

Il s’agit des atomes formant le réseau du cristal, qui ont quitté leurs sites réguliers 

pour occupent des sites interstitiels. Vu que l’énergie d’insertion Iξ  est grande vis-à-vis 

de l’énergie de formation des lacunes, la probabilité d’insertion des atomes propres du 
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réseau dans les sites interstitiels est notablement plus petite que la probabilité de 

formation de lacunes. 

La combinaison d’une lacune et d’un interstitiel (auto-interstitiel), qui se forme 

lorsqu’un atome passe d’un site régulier dans un site interstitiel est désignée sous le non, 

de défauts de Frenkel. L’énergie de formation des défauts de Frenkel est 

approximativement égale à la somme des énergies de formation des lacunes et des 

interstitiels. [14] 
La concentration minimum de défauts ponctuels pouvant exister dans le cristal 

CdTe, correspond à une température T voisine du zéro absolu. A mesure que la 

température s’élève, l’amplitude des vibrations thermiques des atomes occupant des 

sites réguliers du réseau augmente, et certaines atomes passent des sites réguliers dans 

des sites interstitiels, auto-interstitiels, et laissent derrière eu des lacunes. Donc, à toute 

température différente de zéro (T≠0). 

Le réseau comporte une certaine concentration de défauts ponctuels (lacunes + 

interstitiels). Cependant ces défauts peuvent apparaître dans le réseau d’un cristal 

également sous l’influence de différentes actions externes, susceptibles de modifier son 

énergie (irradiation, contraintes mécaniques ou électriques, etc.). 
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Fig. I- 5: 

la 

structure 

de bande  

 

 

 

 

 

 

Fig. 1-5 La structure de bande électronique de CdTe dans la direction de la 

système principale. 

 

 

 
Fig. 1-6 Transition électronique entre les extrêmes des bandes de valence et de 

condition. 

  (a) semiconducteur à gap direct, les transitions sont verticales (radiatives). 

       (b) semiconducteur à gap indirect, les transitions sont obliques (non radiatives) 
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I-4-2-3 Les atomes d’impuretés: 

Il s’agit des défauts qui tiennent à la présence d’atomes étrangers au cristal parfait. Il 

peut y avoir une impureté en substitution ou bien en site interstitiel. 

Les donneurs simples (As, P en substitution dans le silicium) ont une faible énergie 

d’ionisation, relativement à l’énergie de la bande interdite. On dit que ces centres sont 

<<peu profond>> ou << superficiels>> (<<shallow centers>>). Plus d’impureté 

introduite perturbe localement le cristal, c’est à dire plus le potentiel perturbateur est 

fort, plus l’énergie d’électron ou trous est grande. Ainsi, elle est de même ordre de 

grandeur que la bande interdite du semi-conducteur dans le cas de Au ou Fe dans le 

silicium: on parle alors de<< centre profond >> (<<deep center>>) [15].  

Les impuretés en substitution peuvent être classées selon la place qu’elles occupent 

dans le tableau périodique par rapport à l’atome remplacé. D’abord, si l’impureté 

appartient à la même ligne elle est dite <<isocore>>. Si l’impureté appartint à la même 

colonne elle est << isovalente>> (ou<< isoélectronique>>). Si l’impureté appartient à 

une colonne située à droite, elle libère ses électrons de valence en surnombre et devient 

positive (c’est-à-dire qu’elle libère un nombre égale à l’écart entre la valence de l’atome 

de remplacement et celle de l’atome remplacé) et reconstitue avec le restant les liaisons 

covalentes avec les atomes voisins. Si l’impureté appartient à une colonne située à 

gauche, le site puise parmi les électrons les plus accessibles du cristal-en premier lieu 

parmi les électrons de valence- le complément d’électrons nécessaire à la reconstitution 

des liaisons covalentes avec les proche voisins et devient négative[15]. 

Les états de charges positifs d’une impureté sont appelés états donneurs ; Les états 

de charges négatifs d’une impureté sont appelés états accepteurs (Fig I-5). 

Selon cette définition, une impureté peut offrir un où plusieurs états donneurs dans 

ce cas on dit que cette impureté qu’elle est donneuse. De même, une impureté peut 

offrir un ou plusieurs états accepteurs et l’on dit que cette impureté qu’elle est 

accepteur. Il existe des impuretés qui peuvent offrir des états donneurs et des états 

accepteurs, on dit qu’elles sont amphotères [16]. 

I-4-3Les défauts linéaires (dislocations): 

On entend par dislocations les distorsions du réseau cristallin produites par le 

glissement de certaines parties du cristal par rapport à d’autres. Deux cas limites de ces 
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glissements dont la combinaison permet de décrire n’importe quel type de glissement 

dans les cristaux) caractérisent les dislocations coins et les dislocations vis. La 

dislocation coin (Fig. I-6) est la droite marquant le bord du demi-plan réticulaire 

excédentaire, déterminant la distorsion du réseau. Il est évident que la plus forte 

perturbation du réseau situe à proximité immédiate de la ligne de dislocation; les atomes 

se trouvant immédiatement au-dessus de cette ligne sont soumis à des contraintes de 

compression Les rangées d’atomes se trouvant se trouvant immédiatement au-dessous 

du bord du demi-plan réticulaire excédentaire se trouvant cependant à des distances plus 

grandes que dans un cristal non disloqués qui signifie que cette région du cristal est 

tendue. 

Une dislocation vis peut être considérée comme le résultat de déplacement d’une 

partie du cristal par rapport à l’autre, parallèlement à l’axe de dislocation AB (Fig. I-7); 

on peut dire qu’un cristal comporte une dislocation vis est constituée par un seul plan 

réticulaire incurvé selon une surface hélicoïdale de tel sorte qu’à chaque rotation autour 

de l’axe de dislocation, ce plan s’élève (ou s'abaisse) d’un pas d’hélice égal à la distance 

inter-réticulaire a (paramètre de réseau). 

Il découle des définitions de ces deux types de dislocations qu’un contour bâti sur 

les vecteurs de translation du réseau considérée tout autour de la ligne de dislocation ne 

peut être fermé. Le vecteur b que l’on doit ajouter pour fermer ce contour est appelé 

vecteur de Burgers. Dans le cas d’une dislocation coin b est perpendiculaire à la ligne 

dislocation et correspond à la distance inter-réticulaire introduite par le demi-plan 

réticulaire excédentaire. Dans le cas d’une dislocation vis le vecteur b défini le pas 

d’hélice et sa direction est parallèle à l’axe de dislocation [14]. 

L’énergie de formation des dislocations rapportées à une distance interatomique le 

long de la ligne de dislocation varie selon les cristaux et vaut de 3 à 30 eV. Du fait de la 

grande valeur des énergies de formation des dislocations, leur nombre ne dépend 

pratiquement pas de la température (les dislocations ne sont pas des défauts 

thermiques). 

I-4-4 Les défauts plans : 

I-4-4-1 Les joints de grains: 
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A partir de 1930, les joints de grains furent considérés comme des zones de 

transition raccordant des cristaux d’orientation différente. Ces joints de grains peuvent 

jouer le rôle de sources et de puits des défauts (lacunes, interstitiels) et dislocations. Au 

cours d’une trempe, par exemple, les lacunes s’éliminent beaucoup plus vite au 

voisinage des joints qu’à l’intérieur des grains. Le rôle des joints au cours de la 

déformation plastique est très important: sous l’action d’une concentration de 

contrainte, ils peuvent émettre des dislocations; A haute température, une partie non 

négligeable de la déformation plastique est attribuée au glissement relatif des cristaux 

contigus le long des joints de grains (glissement intergranulaire). D’autre part, les 

atomes d’impuretés peuvent  ségréguer aux joints de grains, ce qui a pour effet 

d’abaisser l’énergie interfaciale en CdTe [15].  

I-4-4–2 Les surfaces et les interfaces cristallines: 

La surface cristalline constitue aussi un autre type des défauts bidimensionnels parce 

que, à la surface du semi-conducteur les états électroniques (du volume) sont modifiés 

en raison d’une part d’un phénomène intrinsèque et d’autre part des phénomènes 

extrinsèques. Le phénomène intrinsèque résulte de la rupture de la périodicité du réseau. 

Cette rupture de périodicité entraîne l’existence d’états électroniques différents de ceux 

existant dans le volume, ce sont les états de surface. A ce phénomène intrinsèque, il faut 

ajouter des phénomènes extrinsèques  

Résultant de l’adsorption à la surface d’atomes étrangers dont les plus courants sont 

les atomes d’oxygène qui entraînant une oxydation de la surface du semi-conducteur. 

On dit alors qu’il existe oxydation de la surface du semi-conducteur une couche 

d’oxyde natif. La présence d’une part d’atomes étrangers et d’autre part de distorsions 

du réseau, résultant de la différence de maille entre le semi-conducteur et son oxyde, 

entraîne l’existence d’états de surface extrinsèques [16]. 

Si on considère l’interface entre deux matériaux au niveau d’une hétérostructure (la 

surface étant le cas particulier de l’interface du semi-conducteur avec le vide), le réseau 

passe sur une distance de quelques angströms de la périodicité d’un matériau à celle de 

l’autre. Il en résulte des états électroniques différents de ceux de chacun des matériaux, 

ce sont les états d’interface. 
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Fig. I – 7: Disposition conventionnelle des <<niveaux d’ionisation >> 
dans la bande interdite d’un semi-conducteur: a. donneur simple ; b. 
accepteur simple; c. donneur double. 
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Tableau I. 1 propriétés physiques de CdTe 

CRISTALLOGRAPHIQUE ET ENERGETIQUE 

Grandeur Symbole (unité) Valeur 

Paramètre de maille a (A°) 6.089 

Longueur de liaison LCdTe
 (A°) 2.81 

Plan de clivage (110)  

Nombre de molécules CdTe par cellule  4 

Concentration volumique de CdTe (ou Te) (cm-3) 1.469×1023 

Numéro atomique de Cd ZCd 48 

Masse atomique de Cd MCd (g/mole) 112.4 

Energie de migration d’atome de Cd HCd (eV) 5.6 

Numéro atomique de Te ZTe 52 

Masse atomique de Te MTe (g/mole) 127.6 

Energie de migration d’atome de Te HTe (eV) 7.8 

Affinité électronique χ (eV) 4.28 

Ionicité fi 0.72 

PROPRIETES ELECTRIQUES 

Largeur du gap (à 2°K) Eg (eV) 1.606 

Largeur du gap (à 300°K) Eg (eV) 1.50±0.02 

Dépendance de Eg avec la température Eg (ev/deg.K) -5.6×10-4 

Mobilité maximale des électrons à(300°K) µe (cm2.V-1.S-1) 

 

1200 

Mobilité maximale des trous à(300°K) µt (cm2.V-1.S-1) 

 

80 

Durée de vie moyenne de porteurs 

minoritaires (e ou t). 

τ (s) 10-6 

Masse effective des électrons meff (m0 0.096 m0 

Masse effective des trous meff 0.60 m0 
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Densité d’états dans la bande de conduction (à 

300°K) 

Nc (cm-3) 7.46×1014 

Densité d’états dans la bande de valence 

(à 300°K) 

Nv (cm-3) 1.16×1019 

Vitesse thermique des électrons (à 300°K) ve(cm.s-1 ) 3.7×107 

Vitesse thermique des trous (à 300°K) vt(cm.s-1 ) 1.5×107 

Densité des porteurs intrinsèques (à 300°K) ni (cm-3) 6.9×105 

Résistivité maximale pratique (à 300°K) ρ(Ω. cm) 109 

Résistivité théorique (à 300°K) ρth (Ω.cm) 1011 

PROPRIETES THERMIQUES 

Température de fusion Tf (°c) 1092 

Densité d(g.cm-3) 5.85 

Conductivité thermique (W.cm-1 .K-1) 0.075 

Chaleur spécifique (à 300°K) C(cal.g-1.K-1 ) 0.44 

Coefficient de dilatation thermique (à 300°K) (K-1) 4.96×10-6 

PROPRIETES OPTIQUES 

Réflexivité à 10.6 µm  20.7% 

indice de réfraction à 10 µm N 2.67 
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I-5 Visualisation des défauts : 

L'imagerie rend compte des défauts cristallins dans CdTe. Elle est faite 

essentiellement par topographie de rayon X [17,18], par cathodoluminescence [17] ou 

par EBIC [19] .La révélation des défauts par attaque chimique [20] restera une méthode 

grossière pouvant aider à estimer approximativement la densité de dislocation et sera 

donc dans ce contexte très utile pour comparer les cristaux entre eux. 

La figure (I-10) est une image de cathodoluminescence qui permet de voir les 

différents défauts cristallins dans CdTe [21]. 

Une correspondance et une complémentarité sont déduites de l'observation combinée 

des images de topographie de rayons X et de cathodoluminescence. Les défauts ainsi 

observés ont été identifiés comme des sous joints de grains et des dislocations vis [17]. 

Une autre corrélation a été faite entre la cathodoluminescence et les Etch pits. 

L'échantillon déformé a température ambiante et les dislocations ainsi introduites sont 

visualisées par Etch pits et cathodoluminescence. Les points noirs représentent des 

dislocations émergeant en surface, ce qui est en très bon accord avec les piqûres 

d'attaque qui représentent à leur tour les mêmes dislocations émergeantes [22]. 

Une étude regroupant la topographie de rayons X, la cathodoluminescence, l'EBIC a 

été réalisée par Auleytner et al [23] pour mettre en évidence les différents défauts 

cristallins de CdTe et consolider les observations en corrélant les différentes méthodes 

entre elles. 

I-6 Influence des paramètres de croissance sur la méthode de Bridgman : 

Les chercheurs travaillant sur la croissance de CdTe en Bridgman sont d'accord sur 

le fait que le taux de croissance et les contraintes thermiques durant la croissance jouent 

un rôle important dans la qualité cristalline du matériau (47). 

O.Odal et al [25] présentent dans leurs travaux les conditions optimale pour faire 

croître des cristaux de bonne qualité cristalline; ces conditions se résument en un taux 

de croissance de (1mm/h) avec un gradient de température de (10C°/cm). Les cristaux 

obtenus présentent une largeur de Rocking- curve (FWHM ≈ 60"). Pour réduire les 

contraintes thermomécaniques dans la masse du cristal, d'autres auteurs [25] on préparé 

des cristaux en Bridgman horizontale. Ils ont obtenu des cristaux a 80% monocristallins 
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présentant une haute qualité cristalline attestée par une densité de dislocation de 104cm-2 

et une largeur de rocking- curve à mi-hauteur (FWHM=9"). 

Des mesures électriques [47], indiquent une amélioration par rapport aux cristaux 

préparés par la méthode de Bridgman vertical. 

I-6-1 Influence de la vitesse de tirage sur l’état cristallin: 

L’influence de la vitesse de croissance sur l’état cristallin met en évidence: 

   - Pour les très faibles vitesses (0.76 cm / j) on obtient de gros monocristaux, mais une 

qualité cristalline médiocre. 

  - Pour les vitesses un peu plus élevées (1.6 à 1.7 cm / j) on obtient de moins gros 

monocristaux, mais avec une moyenne ou une bonne qualité cristalline [47].  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

     

 

 

Fig. I-10: Les différents défauts pouvant exister dans CdTe obtenus à partir des 

Images de cathodoluminescence. 
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I-7 Méthodes d’élaboration des monocristaux  

Les méthodes de croissance des monocristaux sont généralement classées en 

trois catégories: 

                    - Croissance en bain de fusion 

- Croissance en solution 

- Croissance en phase vapeur 

Le choix d’une méthode est souvent guidé par sa nature (possibilité de 

réalisation, rentabilisation), ainsi que par les propriétés matériaux donné 

Par exemple les grenats de fer d’Yttrium (YIG) ne fondent pas convenablement, 

CaCo3 et Sic à la pression atmosphérique, se décomposent avant leur fusion, et SiO2  

présente une transformation de phase à l’état solide entre le point de fusion et la 

température ambiante; par conséquent aucun monocristal de ces matériaux ne peut être 

obtenu  par croissance en bain de fusion. 

Dans plusieurs cas, du point de vue thermodynamique, les trois méthodes 

peuvent être utilisées pour la croissance des monocristaux des matériaux donnés. Dans 

de tels cas le choix d’une méthode  doit être basé sur la cinétique de croissance (vitesse 

de croissance) et les exigences de volume, forme, pureté, qualité, et économie. Par 

exemple, comme tous les solvants ont une solubilité finie dans SiC solide, les cristaux 

de ce dernier de haute pureté ne peuvent être obtenus en solution. De même comme la 

vitesse de la croissance en phase vapeur est nettement inférieure à celle de la croissance 

en bain de fusion, l’économie (au moins à présent) empêche l’obtention de très grands 

cristaux  en phase vapeur. 

Dans chacune des catégories de méthodes de croissance il existe plusieurs 

techniques, dont beaucoup d‘entre elles sont  spécifiques à une série d’exigences 

particulières. Dans ce qui suit les principes généraux, les avantages et les inconvénients 

des méthodes les plus utilisées seront brièvement examinées. 

I-7-1 Croissance en solution : 

La cristallisation à partir d’une solution est le fait de l’abandon par le solvant de 

l’excédent de la matière dissoute. Il en culte que les cristaux ne peuvent précipiter que 

dans des solutions sursaturées. 
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La sursaturation peut être obtenue de différentes manières, selon la solubilité du 

matériau dans le solvant choisi, et les résultats désirés. Ainsi on peut: 

1) Eliminer une partie du solvant par évaporation 

2) Abaisser la température de la solution 

3) Additionner le soluté 

Bien que la croissance en solution soit largement utilisée pour la fabrication de 

produits Commerciaux sous forme de petits grains de monocristaux, elle est aussi très 

utilisée dans les laboratoires de cristallogenèse pour l'étude de phénomènes de la 

croissance cristalline, vu sa simplicité de réalisation et qu’elle permet, surtout, 

l’observation et le contrôle direct de la croissance. 

Avec cette méthode on peut fabriquer de gros cristaux avec des qualités 

convenable tels que, ADP, KDP, ALUN, RS… 

I-7-2 Croissance en phase vapeur: 

Lorsque les matériaux se décomposent ou présentent des changements de phase 

bien qu’elle soit très sophistiquée dans son implantation pratique. La technique Cz est 

très simple dans ses principes: un bain de silicium fondu est maintenu dans Avant sa 

fusion, et quand les solvants adéquats ne sont pas disponibles, la seule alternative qui 

reste pour les obtenir sous forme de monocristaux, est de les faire croître à partir de la 

phase vapeur. 

En général il est très difficile de faire croître de gros cristaux à partir de la phase 

vapeur en comparaison avec a croissance en bain de fusion ou en solution. Malgré cela, 

la méthode offre plusieurs avantages: 

h Le degré de sursaturation est plus facile à contrôler que dans la croissance en bain de 

fusion, de plus les gaz sont généralement obtenus avec  des degrés de pureté supérieurs 

à ceux des liquides, et cette pureté peut être facilement maintenue pendant la croissance. 

Pour ces raisons la croissance en phase vapeur est souvent la méthode préférée 

pour étudier les processus de croissance. 

Les nombreux appareils utilisés en pratique. Reposent sur le même principe, qui 

consiste à faire condenser la vapeur des substances cristallisantes, obtenues à haute 

température, dans des régions froides. La différence entre ces appareils réside dans la 

manière d’accomplir ce processus. 
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I-7-3 Croissance en bain de fusion: 

En principe, tous les matériaux peuvent donner des monocristaux en bain de 

fusion, à condition qu’ils fondent convenablement, ne se décomposent pas avant de 

fondre, et ne présentent aucune transformation de phase entre le point de fusion et la 

température de la salle. Car les transformations de phase sont généralement  

accompagnées de changements de volume impliquant des tensions excessives, défauts 

ou polycristallisation.  

La croissance en bain de fusion est de loin la méthode de croissance la plus 

rapide, du fait que sa vitesse de croissance ne dépend pas du processus de transport de 

masse, contrairement à la croissance en solution et en phase vapeur. Elle peut être  

obtenue par une large variété de technique dépendant des propriétés spécifiques du 

matériau, telle que la contraction ou l’expansion durant la solidification, et aussi des 

exigences de volume, forme et composition (distribution du dopant). 

Enfin dans cette méthode on utilise parfois des semences ou germes (seed) pour 

faciliter la cristallisation ou pour obtenir des cristaux avec des orientations bien définies. 

I-7-3-1 Technique de Czochralski (CZ): 

Imaginée par Czochralski en 1917 [29,30] dans le but d’étudier la vitesse de 

cristallisation des métaux (Fig. I-10). Un creuset à une température légèrement 

supérieure à la température de fusion et un germe monocristal est plongé dans le bain. 

L’évacuation de la chaleur par le germe et la tige de support doit alors permettre de 

refroidir suffisamment le bain pour provoque une solidification. Si la balance thermique 

est favorable, les atomes du matériau fondu s’agglomèrent sur le germe monocristallin 

en épousant sa structure. Un solide ordonné se forme progressivement, le germe est 

alors écarté du bain avec une vitesse de tirage de l’ordre de quelques centimètres par 

heure, entraînant avec lui le lingot  monocristalin produit. Au cours de la croissance, le 

creuset se vide au fur et à meure perturbant l’équilibre thermique axisymétrique et pour 

mieux contrôler l’écoulement du fluide dans le bain et la distribution des éléments 

dopants ou des impuretés prés de l’interface. Un isolant thermique est souvent placé  au-

dessus du creuset afin d’atteindre le taux de transfert radiatif désiré. Le système complet 

est protégé par une enceinte en acier inoxydable. 
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Le gradient de température dans le système de croissance est à l’origine des 

courants de convection dans le bain. Ces écoulements jouent un rôle important dans le 

processus de croissance en agissant sur la forme et la stabilité de l’interface de 

croissance, ainsi que sur la distribution radiale des dopants dans le cristal.  

I-7-3-2 Technique de la zone flottante: 

Invenptée par Keck et Golay en 1953 pour la purification du Silicium. La 

technique de croissance cristalline dite de zone flottante permet d'obtenir des cristaux de 

haute qualité (Fig. I-11). Elle consiste à fondre, par chauffage radiatif, une zone joignant 

deux barreaux solides dont l'un a une structure monocristalline. La zone fondue se 

maintient par capillarité. Le déplacement de la source de chaleur permet de forcer la 

solidification du fluide sur le monocristal, le matériau se solidifie en adoptant la 

structure. La zone liquide est le siège d'un écoulement thermocapillaire lié à 

l'inhomogénéité de la tension de surface liée à la surface libre, due à celle de la 

température. Ce type de convection est prédominant en micro-gravité, ce qui est le cas 

des expériences effectuées dans l'espace. Les écoulements ainsi obtenus ne sont pas 

stationnaires, ce qui a pour effet de  créer des striations dans la structure du matériau 

[48]. 

I-7-3-3 Technique T.H.M (Travelling Heater Method): 

Dans cette technique une zone fondue est crée à l’une des extrémités de 

l’échantillon polycristallin (Fig. I-12), ensuite elle est déplacée vers l’autre extrémité en 

translatant le four ou l’échantillon [31]. 

La matière polycristalline fond et recristallise en monocristal au fur et à mesure 

que la zone fondue avance. Cette technique est très bien connue comme technique de 

purification, car passages répètent de la zone, le segment cristallin devient 

progressivement pur (raffinage par zone). 
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Fig. I-11 Schéma du four Czochralski  



CHAPITREI:GENERALITES SUR CdTe ET TECHNIQUESD’ELABORATION 
 

 25

I-7-3-4 Technique de Bridgman: 

Elle a été inventée par Bridgman en 1925 pour la croissance des cristaux 

métalliques (W,Sb, BI, Te, Zn, Sn). Par la suite, Stockbarger l’a étendue pour la 

croissance des cristaux Alkali-halides (Kcl, Ncl,…..)[31]. 

La technique Bridgman est basée sur le principe de la migration de l’ampoule 

contenant CdTe suivant un gradient de température. Dans cette technique deux 

configurations sont adoptées; l’une consiste en la translation horizontale de l’ampoule 

(Bridgman horizontale), et l’autre à la translation verticale (Bridgman verticale) (Fig. I-

13 - a, b). 

I-8 Croissance des cristaux CdTe par la méthode Bridgman horizontale: 

La technique de Bridgman horizontale peut être assumée pour avoir de bonnes 

perspectives pour usage du futur [6]. Depuis la qualité de cristaux a obtenu de la volonté 

dans quelques paramètres décisifs ceux-là qui peuvent être produits par la technique CZ, 

et la méthode Bridgman verticale. 

Le modèle le plus simple d’un four Bridgman horizontale est représenté sur la 

figure (I-15) 

  - Une zone chaude (hot zone); c’est la partie supérieure du four, les résistances 

chauffantes permettent de maintenir à cette zone une température Thaute inférieure à la 

température de fusion de matériau. 

  - Une zone froide (cold zone); c’est la partie inférieure du four, les résistances 

chauffantes permettent de maintenir cette zone a une température Tbasse inférieure à la 

température de fusion de matériau  

  - Les deux zones précédentes son séparées par une zone démunie de résistances 

chauffantes, les parois de cette zone sont adiabatiques. Ainsi la différence de 

température entre ces deux zones laisse naître un gradient thermique, pour cette raison 

on l’appelle zone de transition, zone adiabatique ou zone à gradient .Bridgman 

horizontale de croissance cristallin, formé par un creuset en quartz qui contient un 

CdTe. 
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                      Fig.I-12: Schéma de la méthode (FZ) 
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Fig. I-13: Schéma représentant le principe de la méthode de croissance T.H.M. 
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 Fig.I-14: Méthode de croissance Bridgman: a) Vertical, b) horizontal  
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Fig I- 15 Schéma d’un four  Bridgman horizontale et distribution de la 
température. 
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II - 1 Introduction: 

Dans ce chapitre, nous décrivons et nous formulons le modèle physique qui régit 

notre problème en expliquant et en déterminant l’interface liquide / solide. 

On met en équations le problème de la conduction de chaleur dans les deux 

phases liquide et solide, et ainsi que celui des contraintes à trois dimensions avec des 

conditions aux limites, et des hypothèses simplificatrices. 

II-2 Etude thermique: 

II–2-1L’équation différentielle de la conduction de chaleur à l’état quasi-stationnaire: 

L’analyse de la distribution de la température dans le cristal doit avoir une 

résolution de l’équation différentielle de la conduction de la chaleur [6].            

dQ = J.ds dt = div J.d τ dt                                                                           (II-1) 

J est le vecteur de flux thermique, dQ est la chaleur de transfert dans la surface ds dans le 

volume d τ durant un temps infinitésimal dt. 

Il est possible de considérer la variation de la quantité de chaleur Q pendant le temps 

dt, et dans le volume d τ , sous ces conditions, l’équation de conservation de l’énergie est 

écrite  sous la forme: 

     divJ.d τ dt - Q.d τ dt  = - ρ c d τ dt                                                                   (II-2) 

 ρ est la masse volumique,  c est la capacité calorifique Par dérivation on aboutit à: 
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   K est la conductivité thermique, l’équation (II-2) devienne Dans notre cas, Q est une 

fonction de la vitesse de tirage v dans la direction z 

Q =-v
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De (II-3) et (II-4) l'équation de la conduction de chaleur devient: 

      
c

K
ρ

∇
2T  = t

T
∂

∂
+ v

z
T

∂
∂                                                                     (II-5)                                          

La vitesse de tirage varie entre 1et 4 mm/h, le terme v Z
T

∂
∂ est donc négligeable [50], et 

on aura donc: 
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S est le terme source induit le dégagement ou de l’absorption du chaleur à l’interface 

solide/liquide. 
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Dans le cas d’un problème à une géométrie cylindrique axisymétrique, l'équation 

différentielle de la conduction de chaleur dans un repère de coordonnées cylindriques (r, θ , 

z) s’écrire comme suit: 
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On a déjà signalé que la vitesse de tirage est négligeable, dans notre cas (la 

croissance du Bridgman horizontale), donc, l’état étudié est un état quasi-stationnaire, c’est 

à dire le cas le étudié est en phénomène indépendant du temps ( t
T

∂
∂

=0), d’autre part on 

néglige le phénomène de convection dans la phase liquide (ux=uy=uz=0), alors l'équation 

différentiel de la conduction de la chaleur pour un milieu isotrope et axisymétrique à trois 

dimensions s’écrit:                                                                                                   
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II-2-2 Modèle physique: 

Le modèle le plus simple d’un four Bridgman horizontale est représenté sur (fig. II-

1), c’est le système Bridgman horizontale de croissance cristalline. Le matériau de départ 

est fondu dans un creuset en quartz puis solidifié par un déplacement unidirectionnel lent a 

travers un gradient de température maintenu par un four spécial qui a un axe parfaitement 

aligné à la horizontale, en lasse l’ampoule immobile jusqu'à ce que le matériau 

polycristalline puis en entraîne le creuset lentement horizontalement causant la 

solidification. 

II-2-3 Hypothèse simplificatrices: 

Les hypothèses que nous considérons dans notre étude sont les suivantes: 

-Le bain fondu est un fluide newtonien (la contrainte est une fonction linéaire de la dérivée 

primaire de la vitesse) incompressible (ro=cte). 

 - L’écoulement du liquide au sein du creuset est tridimensionnel. 

 - Dans notre  étude on considérant l‘état stationnaire, donc les variations de la température 

avec le temps sont nulles. 

 - Le champ thermique dans le système est axisymétrique. 

 - L’influence des parois de l’ampoule de croissance est négligeable. 
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- Le gradient de température dans le système de croissance est à l’origine des courants de 

convection dans le bain. 

 - quand le fondu est un dilué le mélange, la  solidification connecté aussi corresponds au 

point de fusion isotherme: Tm=Tl=Tf 

II-2-4 Equations de problème: 

Notre problème à une géométrie cylindrique axisymétrique de rayon R et de 

hauteur Z, et donc le système Bridgman étudié est représentée à moitié (Fig. II-2), il est 

divisé en deux domaines, le liquide (D1), et le solide (D2), les conteurs sont notés (dDi). 

Les équations aux drivées partielles qui expriment l’équilibre énergétique dans les deux 

phases sont: 

a - Phase liquide: 

L'équation de la conduction dans la phase liquide représentée sur le domaine (Dl) est: 
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Kl est la conductivité thermique du liquide. 

B - Phase solide: 

L'équation de la conduction dans la phase solide représentée sur le domaine (Ds) est: 
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(II-10)                                       

Ks est la conductivité thermique du solide. 

 c- Etude de l'interface : 

Nous avons supposé que l'interface liquide/solide est une isotherme pour T=Tf, Tf, 

est la température de fusion du matériau. D’autre part il est le siège d'un dégagement de 

chaleur. Au voisinage de l'interface, l'évacuation de la chaleur par liquide, le germe doit 

alors permettre de refroidir suffisamment le bain de croissance pour provoquer uns 

solidification, donc la chaleur dégagée à l'interface provient de la chaleur latente de 

solidification. Donc l'équation différentielle de la conduction s'écrit : 
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La chaleur dégagée à l'interface dépend de la vitesse de croissance [32]. (La 

condition de Stefan). 

II-2-5 Traitement de terme source: 
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Dans la simulation numérique de ces problèmes comme pour la croissance 

Bridgman horizontale qui est un problème de changement de phase en tenant compte le 

changement dans les propriétés de deux phases et la libération / absorption de chaleur 

latente de fusion à l’interface solide/liquide (Fig.II-3) [32]. 

S Est une énergie volumique, elle est donnée par l’intégrale: 

( )dVxxsS
V

f∫ −= δ                                                                     (II-12)                                              

 ( )FXX −δ Est une fonction delta de distribution qui s’annuler par tout sauf à 

l’interface X=X (rf, zf). [33] tel que: 
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 On à aussi:    s = VL 

               n).
dt

dX
(V f rr

=  

Et            L= HS∆ρ                                                                                       (II-14)                                                                    

nr  est la normale à l’interface solide/liquide, nV
r

est la vitesse normale à l’interface, 

sρ est la masse volumique du solide, H∆  est la chaleur latente de fusion absorbée ou 

libérée à l’interface. 

Le changement de phase est illustré par la condition de Stefan: 
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Le seconde membre de l’équation (II-14) est égale à chaleur dégagée à l’interface donc il 

est le terme source: 

θρ cosHPVsS ∆=                                                                             (II-17) 

À l’interface: 

   T=Tf                                                                                                    (II-18) 
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I-2-6 Détermination de l’interface: 

Dans les études du transfert thermique avec changement de phase, la source des 

difficultés réside dans la détermination de la forme et la position de l‘interface 

solide/liquide, surtout dans le cas des problèmes multidimensionnels comme dans notre cas 

le problème à trois dimensions. Hsich et Choi, et, Bratikus et Meiron ont utilisé la méthode 

de source de chaleur (l’interface solide/liquide) en mouvement pour la condition de Stefan 

simple. Cette méthode est basée sur la libération (ou absorption) de chaleur latente de 

fusion, par une source (ou puit) en mouvement située à l’interface. (La plupart des 

simulations, sont basées sur une technique d’immobilisation de l’interface: Wu, 

Prud’homme et Nguuyen [48]. On appliqué, un maillage adapté à la forme de l’interface 

pour simuler la fusion autour d’un cylindre horizontale isotherme).  

II-2-7 Effet de la conductivité thermique sur la forme de l’interface: 

Le calcul de la forme de l’interface solide/liquide au cours de la croissance en 

Bridgman est réalisé par la méthode des éléments finis [37] il est en accord avec les 

expériences de décantation et les analyse par balance de chaleur menée par Feigelson et 

Route sur CdGeAs2 [36], ils aboutissent aux conclusions suivantes: 

-Un gradient de température uniforme avec une valeur égale de la conductivité 

thermique du liquide Kl et du solide Ks donne une interface plane. 

-Si la conductivité thermique du liquide est plus, grande de celle de solide toujours 

dans le cas de la température uniforme, l’interface sera concave. 

-Toujours pour Kl plus grand de Ks, mais avec une réduction ou une augmentation 

abrupte du gradient de température respectivement au-dessus ou dessous de l’interface 

solide/liquide, cela permet de compenser l’effet de la conductivité thermique de liquide 

et solide. On aura une interface convexe. [47]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



                                                CHAPITRE II: FORMULATION MATHEMATIQUE 

 

 35

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. II-1: Géométrie d’un Bridgman horizontale avec le profile de température 

imposée 
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II-2-8 Formulation finale de l’équation de conduction : 

Les équations (II-11) et (II-14) incorporent la balance d’énergie à l’interface et 

les calcule numérique du champ de température dans les deus phase sont très simples. En 

sépare la phase solide et la phase liquide avec une fonction indicatrice I(x) (l’annexe A), et 

elle définie comme suit [33]: 

 I(x) = 1     pour la phase solide  

 I (x) = 0       pour la phase liquide 

Cette fonction sert a donné une seule équation de conductivité thermique: 

        K(x) = Kl + (Ks – Kl) I(x)                                                                (II-19) 

Donc les équations qui gouvernent notre problème sont: 
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   ( )dVxxsS

V

f∫ −δ=                                                                (II-21) 

   HVs ∆ρ=                                                                            (II-22)                                                                   

II-2-9 Conditions aux limites: 

Les conditions aux limites, sont de plusieurs types, flux thermique nul, parois 

isothermes, surface libre. Ces différentes conditions son résumées comme suit (fig. II-4): 

v Surface libre de bain: 

            0 < z < Z 

            r = 0 

v surface latérale de creuset : 

            r = R     0 ≤ z ≤ a           T = Tb  

           a ≤ z ≤ a+g        T =  Tb+(
aga

a
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zz
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+
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Z
T

∂
∂  

a+g ≤ z ≤ Z                     T = Th 

v Surface latérale droite du creuset: 

            z = Z     0 ≤ r ≤ R             T = Tn 

v Surface latérale gauche de creuset : 

            z = 0     0 ≤ z ≤ Z            T = Tb 

v Axe central du creuset (condition de symétrie) : 

            r=0       0 ≤ r ≤ R             r
T

∂
∂

 = 0 
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II-3 Résumé de la formulation de problèmes thermoélastiques: 

II-3-1 Introduction: 

Le problème considéré consiste en la détermination des constantes élastiques et 

les difformassions dans les corps solides soumis à des distributions de  température. 

La formulation a basée sur trois principales suppositions : la température peut être 

déterminée indépendamment des difformassions du corps, les difformations sont petites, et 

le matériau se comporte d’une façon  élastique à tout moment. 

II-3-2Contrainte thermique dans les cristaux aux cours de la croissance Bridgman: 

Le but de ce paragraphe et de faire un calcul détaillé de l’état de contrainte des 

cristaux de CdTe en croissance Bridgman horizontale. 

La distribution de la température dans le cristal, pendant la croissance à partir 

d’un bain fondu, crée des contraintes thermiques. 

La nucléation de dislocation peut être expliquée par la formation de boucles 

d’interstitiels ou de lacunes pouvant ensuite agir comme des sources de Frank-Read. 

Une autre explication est liée à d’éventuels glissements cristallographiques se 

présentant lorsque les contraintes thermiques engendrées pendant la croissance dépassant 

une certaine valeur critique nommée de la contrainte CRSS (Critical Resolved Shear 

Stress). 

La propagation et la multiplication des dislocations dans le lingot sont 

essentiellement dues à ces contraintes thermiques. 

Une bonne connaissance de l’état de contrainte du lingot peut donc nous aider à 

la compréhension des phénomènes de nucléation, de propagation et de multiplication des 

dislocations pendant la croissance. 
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II-3-3 Analyse théorique des contraintes termoelastique: 

Le but de ce paragraphe de faire un calcul détallé de l’état des contraintes des cristaux 

CdTe en croissance Bridgman horizontale. 

Pour résoudre les problèmes en théorie d’élasticité par la méthode des différences 

finies, il faut prendre en compte le champ des déplacements. Comme les déplacements sont 

connus, il est possible de trouver les déformations et les contraintes [37], avec des 

hypothèses simplifiées et des conditions aux limites appropriées. 

Pour un corps solide thermoélastique, les contraintes sont reliées aux déformation selon 

la loi de Hooke [38, 39, 40] comme suis: 

{ } [ ]{ } [ ]{ }0ε−ε=σ CC                                                                          (II-23) 

{ }σ Est le tenseur de contrainte pour un système axisymétrique, il est donnée par: 
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( )θθθθ σσσσσσ zrrzzzrr ,,,,, Sont les composantes du tenseur des contraintes. 

[ ]C Représente une matrice des constants élastiques caractérisant le matériau isotrope et liée 

au module d’Young E et au coefficient de Poisson .ν Dans le cas d’un système cubique, 

trois constantes élastique sont indépendantes C11 , C12 ,C44 .(théorie de dislocation) [41] . 
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{ }ε Indique le vecteur colonne relatif à la déformation totale due aux déplacements. 

θθθθ γγγεεε zrrzzzrr ,,,,, Sont les composantes du tenseur de déformation, et ils sont 

déterminés à partir des déplacements comme suit: 
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Et { }0ε est le vecteur colonne relatif à la distribution de température dans le cristal, elle 

définie par: 
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α Est le coefficient de dilatation. 

T est la température du corps à la croissance Bridgman horizontale. 

T0 est la température du corps à un état initiale (sans déformation).  

II-3-4 Equations d'équilibre en terme de contraintes : 

L'équation d'équilibre est le même que celle d'élasticité. Dans les coordonnes 

cylindrique r, θ, z les équations de l'équilibre[37] sont: 
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Où R, Z et Θ sont les composants de la force volumique suivant les directions r, z et θ 

respectivement appliquées sur le corps. 
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II-3-5 La relations entre la déformation et les déplacements: 

Les déformations sont en rapport avec les déplacements dans l’élasticité 

isotherme, dans une coordonnée cylindriques [37], ces rapports prennent la forme: 
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 Où u, v, et w représentent ici les composants du vecteur du déplacement dans les 

directions r, z et θ respectivement. [37] 

II-3-5-1Equation d’équilibre en terme déplacement: 

L’équation d’équilibre en forme de déplacement (en coordonnées cylindriques): 
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Où la dilatation et les composants de rotation dans ce système des coordonné sont: 
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II-4 Contrainte de Von. Misis: 

              La contrainte de Von Mise est un scalaire important dans la discussion des 

contraintes dans un corps solide notamment pour la croissance cristalline, tel que le sont 

des composantes  tenseur des contraintes. [37]  
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Où les composantes de tenseur sont: 
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II-5 Les Conditions aux limites 

Les types généraux des conditions aux limites qui peuvent être considérées à 

propos de problèmes du thermoélastique sont été montrés pour être suffisant pour la 

validité du théorème de l'originalité a présenté ici. Dans la plupart des problèmes, 

cependant, ce sera possible de restreindre la discussion à sur du suivant deux cas spéciaux. 
[37] 
II-5-1 les conditions limites de la traction: 

Les conditions aux limites pour ce cas sont exprimées quant aux composants du 

stress à travers l'équation suivante [37], être satisfaite à chaque point de la surface de la 

limite: 

θθθ

θθ

θθ

θθ
σ+σ+σ=θ

σ+σ+σ=

σ+σ+σ=

nnn

nnnZ

nnnR

zzrr

zzzzrzr

rzrzrrr

                                                                       (II-37) 

Où θet,Z,R  sont respectivement les composantes de la traction de la surface prescrite 

dans la direction r, z et θ, nr, nz, nθ sont les cosinus directeurs de la surface extérieure. 

II-5-2 Les conditions aux limites du déplacement 
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Les conditions aux limites pour ce cas sont exprimées à travers l'équation 

suivante être satisfait à chaque point P de la borne de la surface:Où f, g, et h sont prescrits 

des fonctions. 

Parfois, les conditions aux limite plus compliquées peuvent être rencontrées, par 

exemple, les conditions aux limite d'équation(II-37) peuvent être spécifiées sur une 

portion de le borne du surface et que d'équation (II-37) sur le reste de la surface. Donc à 

chaque point l'un ou l'autre trois composants de la traction ou trois composants du 

déplacement sont prescrits, ce sont connu comme (mélangé) conditions aux  limite. 

Comme un autre exemple, nous pouvons spécifier à chaque point de la Born de surface 

trois quantités quelques-uns de qui sont composants de la traction et les composants du 

déplacement du reste. Cependant, afin que pas plus qu'une quantité est associée avec une 

direction de la coordonnée particulière, c'est donc admissible prescrire, dites, ,Z,R et ν à 

point particulier, mais pas Z,R et w. [37] 

Une autre possibilité est représentée par condition de support élastique dans 

lequel une relation utilitaire existe entre quelques déplacements et quelques composants de 

la traction, comme dans le cas de deux corps dans le contact. Les difficultés qui 

surviennent dans tel problème ne sont pas particulières à thermoélasticité  mais sont 

trouvées aussi dans un élasticité isotherme. 

Les deux types de conditions aux limite son résumes comme suit: 

pour l’axe de symétrie:le déplacement radiale nul u=0 [40]  

§  

§ pour les surfaces libres, traduis 

0=σ jj,i n                                                                                                      (II-38) 

On à:  

• (S0) l’axe de symétrie: 

Les conditions aux limites s’écrivent: 
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• à (Ss/l l’interface solide/liquide): 
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Les conditions aux limites s’écrivent: 
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 à (S1) 

0=σ=σ=σ θrrrzr                                                                                         (II-42)                                                                       

Les conditions aux limites s’écrivent: 
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• à (S2) 
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• à (S3):      
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En utilisant l’équation (II-46) 
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        (II-47) 

Avec les dérivées partielles de composants de la déformation sont: 
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En remplaçant les équations (II-48)  
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On à aussi:  
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En remplaçant l’équation (II-50) dans l’équation (II-49): 
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III-1 Introduction: 

Vu l’énorme avantage que représente l’approche numérique par rapport aux 

autres approches, celle-ci est devenue la science de base que les chercheurs dans le 

domaine de la croissance cristalline utilisée dans leurs travaux. La majorité des 

problèmes posés dans ce domaine sont gouvernés par des équations différentielles à 

dérivées partielles non linéaires dont la résolution analytique est très complexe. Donc, la 

résolution numérique reste une des méthodes appropriées puisqu’elle permet l’obtention 

rapide de bons résultats avec des moyens plus économiques. 

Actuellement il existe beaucoup de méthodes numériques modernes et 

efficaces pour résoudre ce genre de problèmes. Ces méthodes comprennent deux 

parties: la première concerne la discrétisation du domaine physique et des équations 

différentielles, la deuxième traite la résolution numérique de ces équations. 

III-2 Méthodes numériques: 

Il y a plusieurs méthodes numériques pour la discrétisation des équations 

différentielles aux dérivées partielles, le but commun de ces techniques est de 

transformer un système d'équations différentielles en un système d'équations 

algébriques dans le domaine étudié. 

Ci-dessous nous présentons brièvement quelques-unes. 

III-2-1 Méthode des éléments finis: 

La méthode des éléments finis est utilisée pour résoudre les équations d’un 

modèle mathématique dans un domaine physique arbitraire. La méthode des éléments 

finis connaît un développement rapide et significatif dans le plus part de ses applications 

aux différents domaines des sciences appliquées. Les problèmes de transfert de chaleur 

bénéficient donc de l’outil numérique que représente cette méthode. Il est cependant 

difficile, dans un mémoire de fin d’étude synthétisé, de présenter tous les détails et 

toutes les particularités concernant la méthode des éléments finis. C’est pourquoi, il ne 

faudrait pas considérer ce qui suit comme une description générale exhaustive de la 

méthode des éléments finis, mais plutôt comme un aperçu de ses principales 

caractéristiques et un exemple d’application au problème de conduction de chaleur. 

III-2-2 Méthode des volumes finis: 

Le domaine de calcul est divisé en sous domaines distincts appelés volumes de 

contrôle. Chaque volume de contrôle comporte un nœud placé en son centre 

géométrique. L’équation différentielle est discrétisée sur le groupe de nœuds considéré, 
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en exprimant un certain principe de conservation de la variable dépendante en question 

sur le volume de contrôle. L’équation différentielle est alors intégrée localement sur 

chaque volume. 

III-2-3 Méthode des différences finies: 

C’est la méthode la plus simple et la plus directe pour résoudre une équation 

ou un système d’équations différentielles aux dérivées partielles. 

La méthode des différences finies est largement utilisée dans tous les 

problèmes qui englobent les types d’écoulements et de conduction thermique suivants: 

La méthode suggérée dans notre cas est la méthode de différences finies car elle satisfait 

la nature elliptique hyperbolique de l’équation différentielle gouvernant le problème de 

conduction. 

Quand l’écoulement est subsonique les perturbations se propagent dans les 8 

sens alors on peut le  représenter par un schéma de différences centrées, quand 

l’écoulement est localement supersonique les perturbations se propagent sous forme de 

cône alors il est possible de le représenter par schéma décentré. 

III-3 Principe de la méthode des différences finies: 

Le principe de cette technique consiste à remplacer les dérivées partielles par 

les différences finies à partir d’un développement [45] en série de Taylor limité 

(Annexe A). 

III- 4 Discrétisation par la méthode des différences finie:  

III-4-1 Discrétisation du domaine: 

Les calculs par différences finis sont effectués suivant un maillage dans le 

domaine de calcul (Fig.III-1), Obtenu par l'intersection d'un cercle de rayon r avec les 

lignes droites z,θ. On définit un nœud M de cordonnées (rM , zM ,θM), Si les parallèles 

aux axes r, z et les cercles de rayon ri sont espacés de h et t, respectivement, le nœud a 

comme cordonnée rM = і h,zM = j h, θM = kt. Alors les points de maillage peuvent être 

indexés aussi comme suit: (ri, zj, θk). et on donne les points voisins (r-h, z,θ), (r+h, z,θ), 

( r, z+h,θ), (r, z-h, θ), (r, z, θ+t), (r, z , θ-t) (Fig.III-2-a, b). 

La discrétisation d’équation dans un autre système de cordonnés, on considère 

deux dimensions polaire (r, θ) (Fig.III-3),  

III-4-2 Discrétisation de l'équation de la conduction: 

Le schéma des points (nœuds) intervenant dans la discrétisation de l’équation 

de conduction est représenté sur la figure (III-3). Pour approcher les dérivées partielles 
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on utilise les formules des différences centrées (A-10), (A-13) et (A-24) de l’annexe A. 

On obtient l’équation: 
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Après arrangement : 
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    Fig. III-1 Représentation du maillage de système   
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Fig. III-2 Schéma à 7 points utilisé dans la discrétisation 
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Fig. III-3 La discrétisation dans le système de cordonner polaire. 
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Fig.III-4 Points intervenant dans la discrétisation de l’équation de conduction  
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La figure (III-5) montre l’indexation, r est la distance radiale dans l’équation 

(III-2) est approchée comme suit:  
               r = (1-i) h 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

III-4-3 Discrétisation du terme source: 

La chaleur latente de solidification à chaque point de contrôle de l’interface Xc (les 

nœuds irréguliers) par l’équation (II-16): 

 Sk θρ cosHPVs ∆=                                                                                       (III-3) 

Les cosinus directeurs de la normale à l’interface, (fig. III- 6) (l’annexe B-2): 

                      Cosθc 
2'2'

'

chcg

cg

+
=                                                                  (III-4)                                                                         

                   Sc = ρs VP ΔH 
2'2'

'

chcg

cg

+

                                                        (III-5) 

La contribution de l’ensemble des points de contrôle de l’interface à chaque nœud de 

maillage (annexeB-7): 

                       Sij = ScXcFijSc
C

∆∑ )(                                                            (III-6) 

Alors la formule finale discrétisée du terme droite de l’équation de conduction s’écrie:  

                              ScXcFij
chcg

cg

c
HPVscc

∆
+

∑ ∆−=− )(
2'2'

'11
ρ                               (III-7) 

Fig. III-5: indexation des noeuds du domaine de calcul 
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Fig. III – 6 : Interface H (x) et leur  discrétisation 
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III-4-4 Equation finale de discrétisation: 

On a l’équation finale de discrétisation sous la forme 

ee Ti,j,k=aaTi-1,j,k+bbTi+1,j,k+cc Ti, j-,k+dd Ti,j+1,k+ee Ti,j,k-1+ffTi,j,k+1+gg                                                                                                                       

Par comparaissent l’équation (III-2) et l’équation (III-8), on obtient: 
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                                                     (III-9) 

Le système d’équations algébriques (III-8) dont la matrice des cœfficients (III-

9) est pente diagonale est résolu par la méthode itérative SOR.   

III-4-4 Discrétisation des conditions aux limites: 

III-4-4 –1 Formule relative à un point de l’axe de symétrie: 

Les nœuds situés sur l’axe de symétrie, on a 





 =

∂
∂ 0

r
T la condition de symétrie, 

on utilise l’approximation à l’ordre 2 de la dérivée première les différences à droite, 

(l’annexe A-15): 

 
3

,,1,,14
,,

kjTikjTi
kjTi

−−+
=                                                                           (III-10)                           

III-4-4-2 Surfaces de creuset: 

Les surfaces du creuset se sont des isothermes, et aussi la zone gradient la 

température de ses points est fixe et non recalculés à chaque itération.  

III-4-5 Algorithme de calcul de la location de l’interface et du champ de la 

température:  

L’algorithme de calcul consiste à résoudre l’équation de la conduction 

thermique, les opérations séquentielles sont présentées sur la figure (III-7). Le Champ 

de la conductivité est déterminé de (II-19)Les itérations commencent avec une 

approximation initial z= Hk(x)  

 

)1( +lk
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Approximation initiale de l’interface  
z = Hk (x) 

 

Calcul de la fonction indicatrice du champs de 
propriété de distribution du terme source 

 

Calcul du champ de la température par 
la méthode SOR 

 

 
recherche l’isotherme Z = HK-1 (x) 

Correspondante à T = Tf. 
 

 
Teste la convergence de la location  

de l’interface. 
 

Stop 

O
ui 

N
on 

Fig.III-7 Algorithme de calcul de la location de l’interface et du champ de la température  
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de l’interface, de cette interface la fonction indicatrice est construite comme montrer 

dans (l’annexe B). En utilisant la méthode SOR (Successive Over Relaxation) pour 

résoudre le système algébrique (III-X) avant ça en donne une forme initiale à l’interface, 

un champ de température, et les champs des propriétés physique. A condition que 

l’interface initiale coïncide avec l’isotherme (T=Tf), on a: z = Hk(x) pour (II-18), une 

nouvelle estimation z = Hk+1 (x)est faite par l’interpolation du champ de température 

en utilisant (II-18). En fin on tester la convergence de la location de l’interface; ce qui 

veut dire approcher aux milieux la solution stable des systèmes d’équations en un 

nombre optimale d’itérations, lorsque les itérations ultérieures ne produisent aucun 

changement significatif, donc la location de l’interface converge. 

III-5-1 Discrétisation des équations thermoélastiques par la méthode des 

différences finies: 

L’équations de l'équilibre en forme de déplacement (en coordonnées 

cylindriques) est donnée par les équations (II-32) contiennent des dérivées partielles des 

composantes u, w, v, leur discrétisation se fait de la même chose que pour les équations 

de la conduction de chaleur. 

III-5-1 Discrétisation des équations thermoélastiques au nœuds réguliers: 

On a les équations thermoélastiques: 
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 Pour discrétiser les équations (III-11), (III-12) et (III-13) on utilise les 

formules (A-10), (A-13) et (A-24) pour approcher la drivée première et seconde des 

déplacements, pour la drivée mixte on utilise (A-25) (annexe A). Alors l’équation (III-

11) devient: 

 
 
 
  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig.III – 8 : Schéma de discrétisation d’un nœud irrégulier. 
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Fig. III-9 Nouvelles positions des points du schéma de discrétisation 
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Après arrangement on trouve: 
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De la même façon l’équation (III-12): 
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Avec                          
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(III-19) 

Et pour l’équation (III-13) on à: 
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III-5-2 Discrétisation des nœuds irréguliers 

III-5-2-1 approximation des dérivées partielles aux nœuds irrégulières:           

Pour les nœuds irréguliers un schéma de discrétisation à sept points dont les 

distances est non uniforme et utilisé (fig.III-8). L’interface peut passer aussi au 

voisinage d’un nœud du maillage. Pour discrétiser les équations thermoélastiques au 

voisinage de l’interface on peut utiliser les nœud du maillage les plu proches, mais ceci 

engendre des erreurs considérables. Pour obtenir des résultas plus précises en déplacent 

les noeuds du maillage les plus proches jusqu’à ce quelles coïncident sur l’interface. 

La discrétisation des équations (III-11), (III-11) et (III-11) se fait en utilisant un shémat 

à 7 point à pas non uniforme (fig.III-.9), en utilisant les formules (A-33), (A-34), (A-35) 

et (A-36) de l’annexe A. 

Les termes de (III-11) sont approchés comme suit:                                                                                                                        
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III-5-2-2 approximation des dérivées mixte aux nœuds avoisinant une frontière 

irrégulière: 

Pour la dérivées mixte 
zr

u
∂∂

∂ 2

est difficile à approcher sur un nœud irrégulier 

et pour l’approcher à un nœud prés de l’interface, en utilisant les formule des 

différences finis de l’annexe A, on exprime la variable u comme une fonction 

polymoniale interpolée à partir de huit points avoisinants ce nœud en question (sept 

nœuds de maillage et l’autre point détermine la position de l’interface) (fig. III-10) [26].  

U(r, z, θ) =  c1rz2+c4r2+c2r z+c3z +c5r+c6rθ +c7 θ+c8                                                                      (III-23)                           

Cette fonction est quadratique en r, en z, linière en θ. 
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Pour déterminée les coefficients { }ic  en résolue le système (III-24), en suit en 

calcule la valeur de la dérivé mixte de l’équation (III-23): 

21

2

2 czc
zr

udmu +=
∂∂

∂
=                                                                      (III-25)                            

La discrétisation des nœuds irréguliers, en remplaçant les approximations précédentes à 

l’équation (III-11), on obtient:                              
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 De la même façon l’équation (III-12): 
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En faisant la même démarche avec l’équation  (III-13) . 

 

III-6 Equations finales de discrétisation des équations d’équilibre en termes de 

déplacement. 

De (III-16), (III–18), (III-20), (III-26), (III-27) et (III-28) on obtient les équations 

finales de discrétisation des équations d’équilibre en termes de déplacement. 
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Les coefficients correspondantes sont comme suit:  

Pour la première  équation: 
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Pour la deuxième équation: 
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Pour la troisième équation : 
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De même pour les nœuds irréguliers: 
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Et  
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Et aussi : 
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 V – 1 Introduction: 

Pour des raisons économiques les substrats à large diamètre sont préférables, 

d’autre part un degré élevé de défauts conduit à une détérioration rapide du composant 

électronique. Pour ces raisons le monocristal dont le substrat est coupé, doit avoir une 

bonne qualité structurale avec une faible densité de défauts. Ainsi beaucoup d’efforts  sont 

faits pour produire des cristaux adéquats. Les tels défauts, les dislocations, l es interstitiels 

et les lacunes sont inévitables.  

Pendant le processus de croissance le monocristal a un bout froid prés du germe 

alors que l’interface solide / liquide est exactement à la température de fusion. Cette région 

est appelée interface de croissance. Une interface convexe est nécessaire pour améliorer la 

qualité cristalline du CdTe.[41] 

A l’aide de la méthode Bridgman horizontale, on a étudié l’effet de plusieurs 

paramètres. 

La région séparant le liquide et le solide, appelée interface de croissance doit être 

de forme convexe (vue du liquide). En effet en général, les nucléaires parasites ont 

tendances à croître à partir de la zone en contacte avec les parois de l’ampoule de 

croissance et une interface concave aurait tendance à propager ces cristaux vers le centre 

empêchant la croissance des cristaux déjà présents. Une interface convexe a plutôt 

tendance à rejeter les cristaux parasites vers l’extérieur. Alors le maintient d’un front de 

cristallisation convexe est nécessaire pour minimiser le nombre des cristaux parasite 

croissance à l’interface [37]. 

L’obtention de composants électronique à base du CdTe de bonne qualité ayant 

une duré de vie assez importante est étroitement liée à la qualité cristalline du CdTe dont 

ils ont été fabriqués, l’amélioration de cette dernière est le souci permanent des chercheurs. 

IV –2 Résultats et discussions: 

A l’aide de la méthode de calcul décrite précédemment, nous avons déterminé les 

répartitions de la température pour différentes conditions aux limites et pour différents 

paramètres; nous avons obtenu la forme de l’interface et les gradients thermiques.  

Ainsi on a exploré l’effet du gradient thermique, température des zones chaude et 

froide, sur la convexité de l’interface. 

Plusieurs simulations on été effectuées en jouant sur les paramètre cités, par les 

auteurs [3, 13,14] pour les conductivités thermiques on prend des valeurs qui 

correspondent à des températures moyennes pour le liquide et le solide. La convexité de 
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l’interface est prise comme la différence entre les hauteurs de la position de l’interface au 

centre et aux parois externes du cristal. 

IV – 2- 1 Effet du gradient thermique sur la forme de l'interface: 

Le creuset utilisé dans le système étudié est divisé en trois partie: la zone chaude, 

la zone froide, et la zone de transition, pour la première et la deuxième la température des 

parois latérale est constante, mais pour la troisième zone le gradient est constant. 

En imposant, dans notre simulation une vitesse de tirage de 1mm /h, l’écart entre 

la température élevée et celle de fusion est ΔT = Th –Tf =5C° et Tb = 1057 C°, dans un 

creuset C1 (Z = 8 cm, R = 2 cm). Les différentes valeurs du gradient thermique imposés à 

la zone de transition sont: G = 5 C° / cm, 10 C° / cm, 20 C° / cm et 40 C° / cm. 

 Dans le premier cas pour un faible gradient (G =5 C°)  la répartition de la 

température  est représentée sur la figure: IV – 1. 

 - Les figures IV – 2, 3, 4 représentent la distribution de température en C° pour G = 10 C° 

/ cm, 20 C° / cm, 40 C° / cm. 

 On remarque que pour un gradient inférieur à 10 °C /cm l'interface est concave 

(vue à partir du liquide), et elle devient convexe quand il dépasse cette valeur, pour la 

quelle l'interface est plane, et pour des gradients supérieurs à 15 °C/ cm l’interface prend la 

forme   convexe. Donc la forme de l’interface dépend du gradient thermique  

Ce résultat permet de conclure que la qualité cristalline peut être améliorée avec 

des gradients inférieurs à 10 °C /cm ; ceci trouve sont explication dans le fait que la 

concavité de l'interface facilite l'écoulement du liquide vers les parois de l'ampoule et évite 

la naissance des contraintes au cours de la croissance, contrairement à la figuration de 

l'interface convexe.[40,41,42].    

 - La figure IV –5, représente la convexité de l’interface en fonction des gradients  

thermiques imposés à la zone de transition. 

- Les figures IV – 6, 7, 8, représentent les isothermes pour G = 5 C°, 10 C°et 20 C°. 

Dans le cas de l’angle θ =90, elles sont montré que l’interface change sa place pour 

G=5C° elle se trouve à la zone froide, et elle passe verre la zone chaude pour 

G=20C, et pour G=10 C° elle trouve au centre. 

- Le traitement de ces isothermes montre que l’interface change sa place, pour G = 

10 C / cm elle est au milieu, pour les gradients supérieurs à 10 C° / cm. 
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IV-2 -2 Effet de la température de la zone chaude Thaute sur la forme de l’interface: 

Dans cette partie nous somme intéressés à l’effet de la température de la zone 

chaude Thaute  sur la forme de l’interface. 

On impose un gradient thermique nul dans la zone chaude et froide mais dans la 

zone de transition G =20 C°/cm. On varie la température Thaute, on prend différentes 

valeurs de ΔT = Th –Tf = 2 C°/ cm, 5 C°/ cm, 10 C°/ cm, on a aussi la température Tbasse 

de la zone froide du four prend les valeurs Tb= Thaute – 40. Dans le creuset C1 (Z=8cm, 

R=2cm).  

Pour ce qui concerne l'effet de la température de la zone chaude nous constatons 

que la concavité de l'interface diminue quant la température de la zone chaude augmente, 

une petite déférence ΔT=Th-Tf, l’interface devient convexe. Pour ce cas il faut varie la 

température de la zone chaud et en gardant le gradient thermique constant. La quantité de 

chaleur évacuée par conduction dans le solide est égale à la quantité de chaleur transportée 

par conduction a travers le liquide. Donc la diminution de Thaute produit la diminution de la 

quantité de chaleur dissipée et l’interface devient plus convexe.  

On remarque que la diminution de la température de la zone chaude Thaute 

entraîne la diminution de la quantité de chaleur dissipée à l’interface. 

- Les figures IV-9, 10 représentent la répartition des températures en °C.    

- La figure IV–11 représente la convexité de l’interface en fonction de la température: 

ΔT = Th –Tf . 

-.Les figures IV-9, 10, 11 représenté la variation de la convexité de l’interface en fonction 

de la différence ΔT = Th –Tf. On constate que la variation de la température de la zone 

chaude a un grand effet sur la convexité de l’interface bien que le gradient thermique reste 

constant. 

Donc la diminution de Tbasse  entraîne la diminution de la quantité de chaleur, 

dissipée et l’interface devient plus convexe.  
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Fig. IV-2 Effet du gradient thermique, avec G = 10 °C /cm 
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Fig. IV-1 Effet du gradient thermique, avec G = 5°C /cm 
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Fig. IV-3 Effet du gradient thermique, avec G = 20 °C /cm 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 
Fig. IV-4 Effet du gradient thermique, avec G = 40 °C /cm 
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Fig. IV-5: Convexité de l’interface en fonction des gradients thermiques 
imposés à la zone de transition. 
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Fig. IV-7 Effet du gradient thermique, avec G = 10°C /cm et θ =90° 
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Fig. IV-6 Effet du gradient thermique, avec G = 05 °C /cm, et θ =90° 
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Fig. IV-9 Effet de la température Thaute ΔT = Th-Tf =2°C 
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Fig. IV-8 Effet du gradient thermique, avec G = 20°C /cm, et θ =90° 
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Fig.IV-10 Effet de la température Thaute , ΔT =Th-Tf =10°C 
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Fig. IV-11: Convexité de l’interface en fonction de la différence de température 
∆T=Th-Tf 
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IV-2-3 Effet de la taille de l’ampoule sur la forme de l'interface: 

IV-2-3-1 Effet de la langueur de l’ampoule: 

Pour étudier l’effet de la taille de l’ampoule, on prend deux ampoules C2 

(Z=10cm, R=2cm), C3 (Z=12cm, R=2cm), et on fixe la vitesse de tirage à1 mm/, le 

gradient thermique imposé est G = 20 C°/cm dans la zone de transition, et ΔT=Th-Tf =5 

C°/cm, Tf-Tb = 35 C°. 

Les principaux résultats obtenus grâce à la simulation numérique sont présentés 

comme suit: 

Les Répartitions des températures en C°, sont représentes sur les figures: IV-12, 13. 

- la figure IV- 14 représente la convexité de l’interface en fonction de la langueur du 

creuset. 

De l’examen de ces résultats, on obtient que la convexité de l’interface reste 

constante, quand on augmentant la langueur de l’ampoule. 

IV-2-3-2 Effet du rayon de l’ampoule: 

Pour illustrer l’effet du rayon de l’ampoule on prend deux ampoules, C4 (Z=8cm, 

R=1cm), C5 (Z=8cm, R=3cm), dans les mêmes conditions que l’étude précédente. 

Les résulta sont représentés sur les figures IV-15, 16. 

La figure IV- 17 représente la convexité de l’interface en fonction du rayon de l’ampoule. 

L’examen de ces résultats, on obtient que la convexité de l’interface augmente légèrement 

avec l’augmentation du rayon de l’ampoule, et aussi nous permet d’avoire une grande 

partie de cristal soumise à de faibles niveaux de contraintes.   

IV-2-4 Effet de la vitesse de tirage sur la forme de l'interface: 

Pour examiner l'effet de la vitesse de tirage sur la forme de l'interface, on prend 

une ampoule C2 en imposant le fait que le gradient thermique possède le même profile que 

dans l'étude précédent (nul dans la zone chaude et froide, égale à 20 °C /cm dans la zone de 

transition), et ΔT=Th-Tf =5 C°/cm, Tf-Tb = 35 C°. 

On varie ensuite la vitesse de tirage:de la manière suivante:  

2 mm /h, 3 mm /h. Les principaux résultats obtenus grâce à la simulation numérique sont 

présentés comme suit: 

Les répartition des températures en C°, sont représentes sur les figures: IV-18, 19. 

- la figure IV-20 représente la convexité de l’interface en fonction de la vitesse de tirage. 
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Les résultats obtenues montrent que l'augmentation de la vitesse de tirage de  

l’ampoule a cause de la discontinuité du gradient thermique permet a déduit une légère 

augmentation de la convexité de l'interface. 

On conclue donc que l’effet de la vitesse de tirage sur la forme de l'interface est 

négligeable. 
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Fig. IV-12 Effet de la longueur du creuset, avec Z=10cm 

  
 
 
 
 
 
 

   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig. IV-13 Effet de la longueur du creuset, avec Z=12cm 
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Fig. IV-15Effet du rayon du creuset, avec R=1cm 
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Fig. IV-14: Convexité de l’interface en fonction de la longueur du creuset 
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Fig. IV-16 Effet du rayon du creuset, avec R=3 cm 
 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

1 2 3 4 5 6 7 80
−3

0

3

−2

−1

1

2

Fig. IV-17: Convexité de l’interface en fonction du rayon du creuset 
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Fig. IV-18 Effet de la vitesse du tirage, avec Vp =2 mm/h 
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Fig. IV-19 Effet de la vitesse du tirage, avec Vp =3 mm/h 
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Fig. IV-20: Convexité de l’interface en fonction de la vitesse de tirage. 
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             L’objectif de ce travail est l’étude de l’influence des différents paramètres du four 

Bridgman horizontale sur la forme de l'interface solide/liquide qui est un facteur 

déterminant pour la qualité cristalline des cristaux semi-conducteurs CdTe.                        

 Cette étude est une simulation numérique pour la croissance de ce cristal et cela par 

calcul numérique pour la distribution de champ de température dans le creuset  

croissance.                                                                                                                                

Le modèle mathématiques étudié est: 

 - Un état stationnaire de la conduction de chaleur 

Les caractérisations du système étudie sont: 

 - le système est axisymétrique  

 - les propriétés sont constantes dans les deux phases  

 - le système est unibloque 

          L’implémentation de ces modèles mathématiques proposés est basée sur la méthode 

des différences finies et le marquage explicite de l’interface liquide/solide.           

résultats principaux obtenus:                                                                                        Les        

1- Effet du gradient thermique. 

             En augmentant le gradient thermique l’interface devient convexe au alentour de 

8-10C/cm.                                                                                                                         

Pour des gradients <5C /cm la convexité augmente rapidement avec la diminution du 

gradient, pour des gradients >15C /cm la convexité augmente lentement avec 

l’augmentation du gradient.                                                                                                     

 - l’augmentation du gradient thermique imposé à la zone de transition implique 

l’augmentation des contraintes thermiques.                                                                            

                     

2- Effet de la température de la zone chaude Thaute 

 - Une petite différence entre Thaute produit une interface convexe. 

 - La variation de Thaute a un grand effet sur la convexité de l’interface.   

3- Effet de la taille de l’ampoule  

 - La convexité de l’interface reste constante avec l’augmentation de la longueur de 

l’ampoule de croissance.                                                                                                          

 - La convexité de l’interface augmente avec l’augmentation du rayon de l’ampoule de 

croissance. 
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 4- Effet de la vitesse de tirage :                                                                                             

 - L’effet de la vitesse de tirage sur la convexité de l’interface est négligeable, la 

convexité reste toujours constante.                                                                                          

                                                                                               
             Enfin comme application à notre étude, nous avons déterminé les différents 

paramètres qui régissent la croissance des semi-conducteurs CdTe sont: une basse 

température Thaute (Th-T =2 à 5°C), un gradient thermique imposé à la zone de transition 

(de 15 à 20 °C/cm.                                                                          
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Approximation des équations aux dérivées partielles par des différences finies: 

 

Un problème aux dérivées partielles nécessite la  donnée:  

- d’un domaine D  

- D’une équation aux dérivées partielles (EDP) 

- De conditions aux limites  

- De conditions initiales (pour les problèmes d’évolution). 

Pour obtenir une approximation numérique de la solution de ce problème nous devons 

approcher les dérivées partielles de l’EDP en chaque nœud du domaine discrétisé 

(maillage) en utilisant les valeurs de la variable dépendante en ces nœuds avoisinants [36]. 

A-1 Discrétisation du domaine: 

Les calcules par différences finies sont effectués suivant un maillage obtenu par 

un double réseau de parallèles aux axes régulièrement espacés. L’intersection de deus 

droites du maillage définie un nœud M de  cordonnées (Xm,Ym). Si les parallèles à l’axe x 

sont espacées de ∆x = h et les parallèles à l’axe de ∆y = k, le nœud a comme coordonnées 

Xm = i ∆x = ih, et ym = j ∆y = j k ou d’une manière condensée (i, j). Ainsi la fonction U(x, 

y) prend au point M (Xm, Ym) la valeur U (i ∆x, j∆y) = U (i h, j k)  

A-2- Approximation des dérivées:  

Soit U(x, y) une fonction de deux variables indépendantes que nous supposerons 

suffisamment différentiable. Si nous écrivons son développement en séries de Taylor en un 

point (x+h, y+k), nous  avons: 

U(x+h, y+k) = U(x,y) + h ),( yxx
U

∂
∂ + k ),( yxy
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Où le résidu Rn est donné par:  

 

 

 

 

 

L’équation (A-2) signifie qu’il existe un nombre positif constant M tel que:  

B-1 

B-2 

A-3 

A-2 

A-1 
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En négligeant les termes d’ordre 2 et plus dans les équations (A-4) et (A-5) nous  obtenons:  
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A-4 

A-5 

A-6 

A-7 

Fig. A – 1 le maillage 

A-2-1Approximation à l’ordre 1en h de la dérivée première: 
 

Le nœud (i Δx, j Δy ) est entoure par les nœuds avoisinants montrés sur la figure (A-1), en 

développant en série de Taylor pour Ui-1,j, Ui+1,j,Ui-1,j, Ui+2,j autour de la valeur 

centrale Ui, j, nous obtenons: 
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Nous avons donc approché Ux par des différences finies d’ordre 1 progressives 

(où à droite) et progressives (où à gauche) respectivement. 

A- 2-2 Approximation à l’ordre 2 en h de la dérivée première par les différences 

centrées:  

En soustrayant (A-4) de (A-5) et en négligeant les termes d’ordre 4 et plus nous 

obtenant:  

)(,, 2,,1,,
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∂ −                                         (A-10) 

C’est l’approximation de Ux par des différences finies centrées d’ordre 2. 

A-2-3- Approximation à l’ordre 1 en h de dérivée seconde:  

En multipliant l’équation (A-5) par (-2), en ajoutant le résultat à l’équation (A-5) 

et en négligeant les termes d’ordre 3 et plus, nous obtenons:  
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C’est l’approximation de dérivée seconde à l’ordre 1 en h par les différences, à droite. De 

même, en utilisant les équations (A-4) et (A-6), nous obtenons l’approximation à l’ordre 1 

en h de Uxx par différences à gauche:  
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A-2-4- Approximation à l’ordre 2 en h de la dérivée seconde:   

En ajoutant les  équations (A-4) et (A-5) et en négligeant les termes d’ordre 4 et 

plus, nous obtenons:  
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C’est l’approximation de la dérivée seconde à l’ordre 2 en h par les différences centrées. 

A-2-5- Approximation à l’ordre 2 en h de la dérivée première par les différences à 

droite et à gauche:  

De l’équation (A-5) nous pouvons tirer:  
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A-16 

A-17 

A-18 

A-19 

A-20 

A-21 

A-22 

A-23 

En substituant pour Uxx/i,j de l’équation (A-11) nous obtenons: 

C’est l’approximation d’ordre 2 en h de la dérivée première Ux par les différences à 

droite. De même en utilisant les équations (A, 4) et (A-12), nous obtenons 

l’approximation à l’ordre 2 en h de la dérivée première Ux par les différences à gauche    

A-15 
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A-2-8 Approximation à l’ordre n en h des dérivées:   

 En prenant un nombre de points avoisinants de plus en plus grand, on peut 

obtenir un nombre illimité d’autres approximations pour chaque dérivée. 

Cependant les formes ci-dessus sont les plus compactes et les plus utilisées 

usuellement. 

A-3- Approximation des  dérivées aux nœuds avoisinants une frontière irrégulière:   

Si la frontière rencontre le maillage rectangulaire en des points qui ne sont pas 

des nœuds du maillage (voire la figure A-2), nous pouvons traiter cette irrégularité de deux  

façons:  

- Utiliser les points du maillage les plus proches comme des points de frontière, 

cet effet perturbe le domaine initial de façon à le rendre coïncider avec les 

nœuds du maillage. 

- Changer le pas des mailles près de cette frontière de façon à avoir des nœuds à 

cette frontière. 

La première approche est très simple à traiter et à programmer, mais elle 

engendre une  erreur considérable. Pour obtenir des résultats précise on déplace les nœuds 

du maillage jusqu’à ce qu’elles coïncident avec cette frontière (Fig. A-2), on remarque sur 

cette figure les cinq points ont des  distances non uniformes. 

 

    

 

 

A-25 

A-26 

A-27 

A-28 

A-24 
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Fig. A-2: Maillage avoisinant une  frontière 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. A-3- Allure possible d’une fonction u(x, y) pour un y fixe dans un  domaine 

irrégulier 
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Soit, P-O le point à mi-distance entre P et O et O-A celui de O et A, comme on 

peut le voir sur la figure A-3, la dérivée première à ces deux points peut être approcher en 

utilisant les différences centrées comme suit:  
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La dérivée seconde s’écrit:  
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La distance entre les points P-O et O-A est ½(ph+ah), donc on peut établir une  

approximation de la dérivée partielle du seconde ordre comme suit:  
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                              (A-32). 

Après arrangement on trouve:  
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De même façon on trouve:  
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L’approximation de la dérivée partielle du premier ordre est donnée par:  
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PROBLEME PHYSIQUE AVEC INTERFACE: 

Des interfaces ou frontières internes sont présents dans plusieurs applications 

physique, comme dans les problèmes de transformation de phase et les écoulements multi- 

phases (fig. B-1-a) Mathématiquement, un problème physique avec interface se traduit par 

une équation différentielle partielle (E.D.P) à qui ses cœfficients et sa solution ont des 

discontinuités à travers cette interface. 

Dans la simulation numérique de ces problèmes comme pour la croissance 

Bridgman horizontale qui est un problème de changement de phase, le marquage et la 

représentation de l’interface nécessitent. 

1- Une représentation de l’interface pour calculer les quantités locales comme la courbure, 

la normale et la tangente. 

2- Une reconstitution de l’interface avec chaque déformation et changement 

topologie. 

3- Distribution et interpolation pour transmettre les informations entre l’interface et les 

nœuds du maillage uniforme. 

4- Construction d’une fonction indicatrice, pour former le champ de chaque propriété 

physique dans le domaine étudié. 

B-1- Représentation de l’interface: 

Pour marquer explicitement une interface interne entre deux différents milieux, 

on utilise un jeux discret de n, points (Xk , Yk) (point de contrôle) qui forment un bord de 

dimension un lié aux nœuds du maillage uniforme de dimension deux (Fig. B-1-b). 

L’interface est représentée par le vecteur d’équation paramétrique (Fig. B-1-b). 

                )juhiuguR
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()()( +=                                                      (B-1) 

Où on peut trouver la normale, la tangente et la courbure de l’interface à tous 

points de l’interface en utilisant les formules. 

 

22 ''
'

hg
jgihn

+
+−=

rv
v                                                                        (B-2) 

22 ''
''
hg

jhigt
+

+=
rv

r
                                                                       (B-3) 

22 ''
''''''

hg
hghgk

+
−=                                                                       (B-4) 



                                                                                                                             ANNEXE B 

 90

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Où les primes dénotent les différentiations par rapport au paramètre u, i
r

et j
r

 sont les 

vecteurs unitaires dans la direction x et y respectivement, dans la pratique lorsque les 

positions des points de contrôle sont connues (pour notre cas les positions des points de 

contrôle de l’interface sont les intersections des verticales du maillage avec l’interface (fig. 

B-1-c), les formules des fonctions g et h sont développées par un polynôme de Lagrange 

d’ordre n à travers n+1 points adjacents (interpolation du type Lagrange). 

Fig. B-1:a) Interface arbitraire séparant deux milieux différents 
 b) Ensemble des points de contrôle d’une interface 

      c) Points de contrôle d’une interface dans le cas d’une           
système de révolution (ex: Bridgman horizontal) 

               d) Un point arbitraire X(x, y) de l’interface 
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Et (Xi, Yi) est les  coordonnées des points de contrôle. 

B-2- Reconstitution de l’interface: 

La topologie de l’interface change au cours de la simulation car pour les 

problèmes d’évolution qui dépend du temps l’interface bouge conformément à certains 

physique, aussi pour les problèmes stationnaires, la position de l’interface change avec 

chaque itération si nous utilisons une méthode itérative dans notre résolution numérique. 

Donc il faut reconstruite notre interface (trouve un nouveau jeux discret de point 

de contrôle) au four et à mesure que l’interface se déforme. 

B-3- Distribution et interpolation: 

A chaque pas du temps pour les problèmes d’évolution à chaque itération pour les 

problèmes stationnaire, il faut que les informations passent entre les points discrets formant 

l’interface Xk et les nœuds Xij formant le maillage uniforme de notre domaine qui ne se 

coïncide pas  nécessairement. 

Pour prendre en compte les grandeurs singulières, comme les sources thermiques 

(dues à la libération /absorption de la chaleur latente de fusion) ces grandeurs sont 

approchées par une fonction de distribution en distribuant ces sources qui se trouvent à 

l’interface sur les points de maillage avoisinant l’interface. De la même manière cette 

fonction est utilisée pour interpoler les champs de variables (comme le champs de la 

température) à partir des points du maillage à l’interface [33, 26,46]. 

En utilisant les sources, Sij, te la  température, T, comme exemples, les sources à 

l’interface Sk peuvent être distribuées aux nœuds du maillage et le champs de température 

Ti,j peut être interpolé à l’interface par les sommations discrétisés. 

SkXFSkS kij
k

ij ∆=∑ )(                                                                                      (B-7) 

∑=
ij

ijk XkFijThT )(2                                                                                        (B-8) 

 Où Sk est la moyenne des deux distances entre le point K et ces deux voisins proches des 

deux cotés de K. Fij est une fonction de distributions qui est une approximation de la 

fonction de Dirac. Pour (Xk, Yk) on a utilisé la fonction de distribution suggérée par 

Peskin [46] donnée par: 
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H est le pas du maillage uniforme. 

B-4 – Calcule de la fonction indicatrice: 

Les discontinuités dans les propriétés physiques comme la discontinuité de la 

conductivité thermique, la masse volumique etc., entre la phase liquide et solide, peuvent 

être traitées facilement en construisant une fonction indicatrice I(Xij). Elle est construite 

facilement pour un problème de changement de phase de phase liquide et solide comme 

suit: 

 

 
 

Tf est la température de fusion de matériaux. 

Cette fonction indicatrice nous permet de calculer le champ de chaque propriété physique 

dans le domaine étudié. 
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Résumé: 

        L’objectif de ce présent travail est l’étude numérique du croissance cristalline par la 

méthode de Bridgman horizontale, pour les semi-conducteur CdTe. 

         

        Pour cela on a fait une étude d'influence de gradient thermique dans le four de la 

température de la zone chaude et la zone froide, la vitesse de tirage et la taille de 

l'ampoule. Le mesure du creuset et la vitesse de tirage sur le courbure de l' interface 

solide/liquide.                                                                                                                                                             

 

        Cette simulation montre que la convexité de l’interface est reliée avec la distribution 

de la température dans le creuset de croissance .  

  

Mots clés: simulation numérique, l'interface solide/liquide, différence finies , Bridgman 

horizontal, CdTe.  

  



 

 

                                                                                                                              

   ملخص:
  

  النواقلالبلورات بطریقة بریدجیمان للأنصاف  للنمو ددیةلعالدراسة اھو ا العملالھدف من ھذ         

 CdTe.  

       

ي الدراسة قمنا بمحاكاة عددیة لنمو ھذه البلورات وذلك بحساب عددیا توزیع وف        

درجة  ,لذلك قمنا بدراسة تأثیر التدرج الحراري في الفرن, الحقل الحراري في بوتقة النمو

  الساخنة  ةحرارة المنطق

  .صلب/والباردة، مقیاس البوتقة و سرعة النمو على انحناء الحاجز سائلا

  

ص لب م رتبط بتوزی ع الح رارة، وأن لس رعة      /راسة أن الانحناء سائلفبینت ھذه الد

  .النمو أیضا تأثیر طفیف على الإجھاد الحراري

  

محاك اة عددی ة، بری دجیمان الأفقی ة، ط رق الف روق المنتھی ة، الح اجز          :الكلمات المفتاحی ة 

 .CdTe .صلب/  سائل

 
 



Abstract:  

        The objective of our work is the numerical simulation of the thermal transfers in the 

Bridgman horizontal growth of the CdTe crystals.                                                                    

            

         The present study of numerical simulation relates to the exploitation of the effects of 

the furnace temperature gradient, like those of the hot zone temperature furnace, crucible 

size and pulling rate of on the convexity of the solid interface / liquid in the horizontal 

Bridgman growth. The method the finite difference is used in this simulation.   

            

       This study shows that the convexity of the solid interface / liquid is connected to the 

distribution of the Temperature, and the pulling rate a neglect effect on interface curvature.  

 

Key words: CdTe, numerical simulation, interface solid / liquid, differences finished, 

horizontal Bridgman growth.   

 


