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CHAPITREI:GENERALITES SUR CdTeET TECHNIQUESD’ELABORATION

| -1 GENERALITESET ETUDES ANTERIEURES SUR CdTe:
[-1-1 Structurecristalline:

Les semi-conducteurs CdTe est un composé 11-VI cristallisent dans deux structures
différentes. structure cubique de type sphérique et structure hexagonae de type
Wurtzite [8]. Dans ces composés on peut assiste, sous certaines condition, a des
transitions d'une al'autre ou bien les deus structures coexistent (Fig-1-1-a, b) [9].
| -1-1-aLastructure Wurtzite:

La maille élémentaire est composée de deux molécules du compose I1-VI. Les
atomes de type Il 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
p6smc.un atome de type Il est entouré de quatre atomes de type VI disposées aux
sommets d'un tétragdre. Cette structure celle de CdTe dans sa structure hexagonale.
I-1-1-b La structure sphérite:

La maille élémentaire comporte quatre molécules du composé I1-VI. Le groupe
d'espace est
F43m. Lesatomesde typell : (0, 0,0) ; (0,1/2,1/2) ; (1/2, 0,1/2) ; (1/2,1/2,0).

Et lesatomes 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).
Chague atome est entouré de quatre atomes de l'autre type, placés aux sommets d'un
tétragdre. Cette structure est appelée de type blende de zinc référence a la cristallisation
de CdTe sous cette forme cubique. CdTe possede des plus fortes conicités des composés
11-VI, elle est estimée a environ 72 % [8].
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Fig. I-2: Maille élémentaire de la structure de CdTe (Blende de Zinc)
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| - 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 1-3), il a un point de
fusion @ 1092+ 1 C° pour une concentration approximative de tellure de 50 at %.
Deus paliers eutectique a 324°+ 2C° pour la région riche en Cd et a 449+ 2°c pour la
région riche en Te [10].

Le composé stoéchiométrique représenté par une ligne se trouve en rédlité répartie
sur un domaine étroit tel gu'on aura un point de fusion a 897C° pour une concentration
de 49,99985 % pour le tellure et 1092 C° pour une concentration de 50,00085 % pour le
tellure [11].
|-2-2 Le diagramme de phase pression-température:

Le diagramme pression-températurede CdTe (Fig. |1-4) permet de savoir avec
précision les conditions d’élaboration des cristauX [10].
| -3 Propriétés générales:

Comme on le sait bien, le CdTe est un semi- conducteur qui a des propriétés tres
avantageuses par apport au d'autre semi-conducteur chalcogenides de cadmium. Et il a
des propriétés spécifiques.
| —3-1 Propriétés optiques et électriques

CdTe est un semi-conducteur a gap direct, sa structure de bande est montrée sur la
(Fig. 1-5) [10], €lle lui permet des transitions verticales radiatives entre la bande de
valence et la bande de conduction (Fig. 1-5-a). Il présente une large bande interdite,
d’environ 1.51 eV a température ambiante, ce qui lui donne un seuil d’absorption
optigue dans le domaine infrarouge.

L’incorporation de Zinc donne au gap une variation linéaire en fonction de la
concentration (Fig. 1-5-b) [12].

CdTe peut présenter les deux types de conductivité n ou p; leur obtention, facile a
controler, justifie les multiples applications de ce matériau dans le domaine de
I’optoélectronique, notamment en détection infrarouge et en tant que substrat pour
I’épitaxie des couches de CdHgTe. Le changement de type est auss possble,
notamment sous atmosphere de Cd [12].

|-3-2 Propriétés plastiques:
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CdTe est un matériau plastique a température ambiante et méme a températures plus
basses [12]. Les scissons résolues sont d’environ 25 MPa et 40 MPa avec pré-
déformation a 300°K et sans pré-déformation a 220°K respectivement, elle chute a
quelque Mpa pour T=873K (déformation sous air)

Le tableau (I-1) résume les différentes données nécessaires a la connaissance des
propriétés physiques de CdTe.
|-4 Les défauts deréseau cristallin:

Il nexiste jamais, en rédlité, 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 éectrique,
les effets photoélectriques, etc.) dépendent dans une large mesure de la nature et de la
concentration des imperfections, I’étude de celles-ci s'impose tout naturellement.

Les principaux défauts que I’on trouve dans les semi-conducteurs CdTe
élémentaires et les composés stoechiométriques sont: les vibrations thermiques du
réseau, les défauts ponctuels, les défauts linéaires ou didocations et les défauts de
surface.
|-4-1 Lesvibrations thermiques de réseau:

Les particules (atomes ou ions) occupant les noauds d’un réseau cristallin, a T+0,
oscillant autour de leur position d’équilibre; Et de méme que I’énergie des ondes
électromagnétiques, I’énergie des vibrations thermiques des atomes (ou des ions) est
quantifiée. Le quantum d’énergie est appelé le phonon (E=hv). Les phonons étant des
quasi-particules, se distinguent des vraies particules (électron, proton, etc.) par le fait
guelles ne peuvent apparaitre et subsister que dans un milieu matériel (ou 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, ains que par les autres phonons. Ces vibrations thermiques des atomes
perturbant la périodicité rigoureuse du réseau cristalin, c’est a 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].

|-4-2 L es défauts ponctuels :
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| —4-2-1 Leslacunes (ou défauts de Schottky):

Sont des nceuds de réseau ou manquent des atomes. Les lacunes se forment
surtout a la surface des cristaux, grace aux déplacements successifs des atomes,
diffusent a I’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 I'expression suivante: Ny ~ exp? %g [13]

Ou Q est I’énergie de formation d’une lacune (1€V) qui est été comparable a celle
de le sublimation d’un atome. C’est pourquoi la valeur de N, est, approximativement,
égale ala concentration de la vapeur saturée (ala méme température). [14]

Dans le cas ou la concentration des lacunes serait notablement plus grande que
la concentration a I’équilibre (le cristal est alors sursaturé de lacunes) I’exces de lacunes
peut coaguler et donner naissance a des microcavernes et a des pores dans le cristal.

La création de lacunes dans les cristaux covaents, comme Ge et Si fait apparaitre
des liaisons avalantes non saturées, qui cherchent a 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 composes I1-VI (a titre d’exemple), la
création d’une lacune cationique fait apparaitre auprés des ions négatifs avoisinants un
excés de charge positive, d’ou la tendance a 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 apparaitre aupres des ions avoisinants un
excés 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 étre ionisees plusieurs fois [12].
1-4-2-2 Lesintergtitiels:

Il Sagit des atomes formant le réseau du cristal, qui ont quitté leurs sites réguliers
pour occupent des sites intertitiels. Vu que I’énergie d’insertion x, est grande vis-&-vis

de I’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
lorsgu’un atome passe d’un site régulier dans un site intertitiel est désignée sous le non,
de défauts de Frenkel. L’énergie de formation des défauts de Frenkel est
approximativement égale a la somme des énergies de formation des lacunes et des
interdtitiels. [14]

La concentration minimum de défauts ponctuels pouvant exister dans le cristal
CdTe, correspond a une température T voisine du zéro absolu. A mesure que la
température s’éléve, I’amplitude des vibrations thermiques des atomes occupant des
sites réguliers du réseau augmente, et certaines atomes passent des sites réguliers dans
des sites intertitiels, auto-interstitiels, et laissent derriére eu des lacunes. Donc, a toute
température différente de zéro (T#0).

Le réseau comporte une certaine concentration de défauts ponctuels (lacunes +
interstitiels). Cependant ces défauts peuvent apparaitre dans le réseau d’un crista
également sous I’influence de différentes actions externes, susceptibles de modifier son

énergie (irradiation, contraintes mécaniques ou électriques, etc.).

10
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Fig. 1-5 La structure de bande électronique de CdTe dansla direction dela

systeme principale.
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Fig. 1-6 Transition électronique entre les extrémes des bandes de valence et de
condition.
(a) semiconducteur a gap direct, lestransitions sont verticales (radiatives).

(b) semiconducteur a gap indirect, lestransitions sont obliques (non radiatives)
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|-4-2-3 Les atomes d’impuretés:

Il s’agit des défauts qui tiennent a la présence d’atomes étrangers au cristal parfait. |1
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 a I’énergie de la bande interdite. On dit que ces centres sont
<<peu profond>> ou << superficiels>> (<<shalow centers>>). Plus d’impureté
introduite perturbe localement le cristal, c’est a dire plus le potentiel perturbateur est
fort, plus I’énergie d’électron ou trous est grande. Aing, €elle est de méme ordre de
grandeur que la bande interdite du semi-conducteur dans le cas de Au ou Fe dans le
slicium: on parle alors de<< centre profond >> (<<deep center>>) [15].

Les impuretés en substitution peuvent étre classées selon la place qu’elles occupent
dans le tableau périodique par rapport a I’atome remplacé. D’abord, s I’impureté
appartient a la méme ligne €elle est dite <<isocore>>. Si I’impureté appartint a la méme
colonne elle est << isovalente>> (ou<< isoélectronique>>). Si I’impureté appartient a
une colonne située a droite, elle libére ses électrons de valence en surnombre et devient
positive (c’est-a-dire qu’elle libére un nombre égale a I’écart entre la valence de I’atome
de remplacement et celle de I’atome remplacé) et reconstitue avec le restant les liaisons
covaentes avec les atomes voisins. Si I'impureté appartient a une colonne située a
gauche, le site puise parmi les électrons les plus accessibles du cristal-en premier lieu
parmi les éectrons de valence- le complément d’éectrons nécessaire a 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 ou plusieurs états donneurs dans
ce cas on dit que cette impureté gu’elle est donneuse. De méme, une impureté peut
offrir un ou plusieurs états accepteurs et I’on dit que cette impureté qu’elle est
accepteur. |l existe des impuretés qui peuvent offrir des éats donneurs et des états
accepteurs, on dit qu’elles sont amphotéres[16].
|-4-3L es défauts linéair es (didocations):

On entend par didocations les distorsions du réseau crigtallin produites par le
glissement de certaines parties du cristal par rapport a 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 didocations coins et les didocations vis. La
didocation coin (Fig. 1-6) est la droite marquant le bord du demi-plan réticulaire
exceédentaire, déterminant la distorsion du réseau. Il est évident que la plus forte
perturbation du réseau situe a proximité immeédiate de la ligne de didlocation; les atomes
se trouvant immeédiatement au-dessus de cette ligne sont soumis a des contraintes de
compression Les rangées d’atomes se trouvant se trouvant immeédiatement au-dessous
du bord du demi-plan réticulaire excédentaire se trouvant cependant a des distances plus
grandes que dans un cristal non disoqués qui signifie que cette région du cristal est
tendue.

Une didocation vis peut étre considérée comme le résultat de déplacement d’une
partie du cristal par rapport al’autre, paralélement al’axe de dislocation AB (Fig. 1-7);
on peut dire qu’un cristal comporte une dislocation vis est constituée par un seul plan
réticulaire incurvé selon une surface hélicoidale de tel sorte qu’a chaque rotation autour
de I’axe de didocation, ce plan s’ééve (ou sabaisse) d’un pas d’hélice égal a la distance
inter-réticulaire a (parametre de réseau).

Il découle des définitions de ces deux types de didocations qu’un contour béti sur
les vecteurs de trandation du réseau considérée tout autour de la ligne de didocation ne
peut étre fermé. Le vecteur b que I’on doit gjouter pour fermer ce contour est appelé
vecteur de Burgers. Dans le cas d’une didocation coin b est perpendiculaire a la ligne
didocation et correspond a la distance inter-réticulaire introduite par le demi-plan
réticulaire excédentaire. Dans le cas d’une disocation vis le vecteur b défini le pas
d’hélice et sadirection est paraléle al’axe de dislocation [14].

L’énergie de formation des dislocations rapportées a une distance interatomique le
long de la ligne de dislocation varie selon les cristaux et vaut de 3 230 eV. Du fait de la
grande valeur des énergies de formation des didocations, leur nombre ne dépend
pratiguement pas de la température (les didocations ne sont pas des défauts
thermiques).
|-4-4 Lesdéfauts plans:

|-4-4-1 Lesjointsdegrains
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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 role 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’a l’intérieur des grains. Le réle des joints au cours de la
déformation plastique est tres important: sous I’action d’une concentration de
contrainte, ils peuvent émettre des didocations; 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 I’énergie interfaciale en CdTe [15].
|-4-4-2 Les surfaces et les interfaces cristallines.

La surface crigtalline constitue aussi un autre type des défauts bidimensionnels parce
que, a la surface du semi-conducteur les états électroniques (du volume) sont modifiés
en raison d’une part d’un phénomeéne intrinseque et d’autre part des phénomenes
extrinségues. Le phénoméne intrinseque résulte de la rupture de la périodicité du réseau.
Cette rupture de périodicité entraine I’existence d’états électroniques différents de ceux
existant dans le volume, ce sont les états de surface. A ce phénoméne intrinseque, il faut
gjouter des phénomenes extrinseques

Résultant de I’adsorption a la surface d’atomes étrangers dont les plus courants sont
les atomes d’oxygene qui entrainant 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,
entraine I’existence d’états de surface extrinseques [16].

Si on considére I’interface entre deux matériaux au niveau d’une hétérostructure (la
surface éant le cas particulier de I’interface du semi-conducteur avec le vide), le réseau
passe sur une distance de quelques angstroms de la périodicité d’un matériau a celle de
I’autre. 11 en résulte des états éectroniques différents de ceux de chacun des matériaux,

ce sont les états d’interface.
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Tableau |. 1 propriétés physiquesde CdTe
CRISTALLOGRAPHIQUE ET ENERGETIQUE

Grandeur Symbole (unité) |Valeur
Paramétre de maille a(A°) 6.089
Longueur de liaison Lcare (A°) 2.81
Plan de clivage (110)

Nombre de molécules CdTe par cellule 4
Concentration volumique de CdTe (ou Te) | (cm”) 1.469" 10%
Numéro atomique de Cd Zcd 48
Masse atomique de Cd Mcq (g/mole) 112.4
Energie de migration d’atome de Cd Hca (€V) 5.6
Numéro atomique de Te Zte 52
Masse atomique de Te Mte(g/mole) 127.6
Energie de migration d’atome de Te Hre(eV) 7.8
Affinite éectronique c (eV) 4.28
lonicité fi 0.72

PROPRIETES ELECTRIQUES

Largeur du gap (a 2°K) Ey (eV) 1.606
Largeur du gap (a 300°K) Ey (eV) 1.50+0.02
Dépendance de Eg avec la température Ey (ev/deg.K) -5.6" 10"

Mobilité maximale des électrons &(300°K) | ne (cm®.V1.S?Y) [1200

Mobilité maximale des trous a(300°K) m (cm”.V'.SY) |80

Durée de vie moyenne de porteurs t (9 10°

minoritaires (e ou t).

Masse effective des électrons Mest (Mo 0.096 mp

Masse effective des trous Mesf 0.60 my
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Densité d’états dans la bande de conduction (a| N (cm”) 7.46° 10"
300°K)

Densité d’états dans la bande de valence Ny (cm™) 1.16" 10%°
(2300°K)

Vitesse thermique des dectrons (a 300°K) ve(cm.s™) 3.7 10’
Vitesse thermique des trous (& 300°K) vi(cm.s™) 1.5" 10’
Densité des porteursintrinséques (2300°K) | ni (cm™) 6.9 10°
Résistivité maximale pratique (& 300°K) r (W. cm) 10°
Résistivité théorique (2 300°K) r i (W.cm) 10"

PROPRIETES THERMIQUES

Température de fusion T: (°C) 1092
Densité d(g.cm®) 5.85
Conductivité thermique (W.cm™ K™ 0.075
Chaleur spécifique (& 300°K) C(cal.g™.K™) 0.44
Coefficient de dilatation thermique (2300°K) [(K™) 4.96" 10°

PROPRIETES OPTIQUES

Réflexivité & 10.6 um 20.7%

indice de réfraction 410 um N 2.67
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|-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 attague chimique [20] restera une méthode
grossiere pouvant aider a estimer approximativement la densité de didocation et sera
donc dans ce contexte trés 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 I'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 disocations ains introduites sont
visualisées par Etch pits et cathodoluminescence. Les points noirs représentent des
didocations émergeant en surface, ce qui est en tres bon accord avec les piglres
d'attaque qui représentent aleur tour les mémes dislocations émergeantes [22].

Une étude regroupant la topographie de rayons X, la cathodoluminescence, I'EBIC a
€té rédisée par Auleytner et a [23] pour mettre en évidence les différents défauts
cristallins de CdTe et consolider les observations en corréant les différentes méthodes
entre elles.
|-6 Influence des paramétres 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 réle important dans la qualité cristalline du matériau (47).

0.0dal et a [25] présentent dans leurs travaux les conditions optimale pour faire
croitre des cristaux de bonne qualité cristaline; ces conditions se résument en un taux
de croissance de (1mnvh) 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

18



CHAPITREI:GENERALITES SUR CdTeET TECHNIQUESD’ELABORATION

présentant une haute qualité cristalline attestée par une densité de dislocation de 10%cm?
et une largeur de rocking- curve a 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 dela vitesse detirage sur I’état crigtallin:
L influence de la vitesse de croissance sur I’état cristallin met en évidence:
- Pour les trés 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 a 1.7 cm / j) on obtient de moins gros

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

S ______Sousjointsdegrain

Joint de macle

Dislocation

—

Joint de grain

Fig. 1-10: Lesdifférents défauts pouvant exister dans CdTe obtenus a partir des
I mages de cathodoluminescence.
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I-7 M éthodes 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 (Y1G) ne fondent pas convenablement,
CaCo3 et Sic a la pression atmosphérique, se décomposent avant leur fusion, et SiO2
présente une transformation de phase a I’état solide entre le point de fusion et la
température ambiante; par conséguent aucun monocristal de ces matériaux ne peut étre
obtenu par croissance en bain de fusion.

Dans plusieurs cas, du point de vue thermodynamique, les trois méthodes
peuvent étre utilisées pour la croissance des monocristaux des matériaux donnés. Dans
de tels cas le choix d’une méthode doit étre basé sur la cinétique de croissance (vitesse
de croissance) et les exigences de volume, forme, pureté, qudité, 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 étre obtenus en solution. De méme comme la
vitesse de la croissance en phase vapeur est nettement inférieure a celle de la croissance
en bain de fusion, I’économie (au moins a présent) empéche I’obtention de trés grands
cristaux en phase vapeur.

Dans chacune des catégories de méthodes de croissance il existe plusieurs
techniques, dont beaucoup d‘entre elles sont spécifiques a une série d’exigences
particuliéres. Dans ce qui suit les principes généraux, les avantages et les inconvénients
des méthodes les plus utilisées seront brievement examinées.

I-7-1 Croissance en solution :

La cristalisation a partir d’une solution est le fait de I’abandon par le solvant de
I’excédent de la matiere dissoute. Il en culte que les cristaux ne peuvent précipiter que
dans des solutions sursaturées.
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La sursaturation peut étre obtenue de différentes manieres, selon la solubilité du
matériau dans le solvant choig, et les résultats désirés. Ainsi on peut:
1) Eliminer une partie du solvant par évaporation
2) Abaisser latempérature 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 auss tres
utilistée dans les laboratoires de cristallogenése pour I'étude de phénomeénes de la
croissance crigtaline, vu sa simplicité de rédisation et qu’elle permet, surtout,
I’observation et le controle direct de la croissance.

Avec cette méthode on peut fabriqguer de gros cristaux avec des qualités
convenable tels que, ADP, KDP, ALUN, RS...
|-7-2 Croissance en phase vapeur:

Lorsgue les matériaux se décomposent ou présentent des changements de phase
bien qu’elle soit trés sophistiquée dans son implantation pratique. La technique Cz est
trés smple dans ses principes: un bain de slicium fondu est maintenu dans Avant sa
fusion, et quand les solvants adéquats ne sont pas disponibles, la seule aternative qui
reste pour les obtenir sous forme de monocristaux, est de les faire croitre a partir de la
phase vapeur.

En général il est tres difficile de faire croitre de gros cristaux a 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 a contréler que dans la croissance en bain de
fusion, de plus les gaz sont généralement obtenus avec des degrés de pureté supérieurs
aceux desliquides, et cette pureté peut étre 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 méme principe, qui
consiste a faire condenser la vapeur des substances cristalisantes, obtenues a haute
température, dans des régions froides. La différence entre ces appareils réside dans la

maniéere d’accomplir ce processus.
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|-7-3 Croissance en bain de fusion:

En principe, tous les matériaux peuvent donner des monocristaux en bain de
fusion, a 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 sdlle. 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 méhode de croissance la plus
rapide, du fait que sa vitesse de croissance ne dépend pas du processus de transport de
masse, contrairement a la croissance en solution et en phase vapeur. Elle peut étre
obtenue par une large variété de technique dépendant des propriétés spécifiques du
matériau, telle que la contraction ou I’expansion durant la solidification, et auss 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.
|-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. 1-10). Un creuset a une température |égérement
supérieure a 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 suffisasmment le bain pour provogue une solidification. Si la balance thermique
est favorable, les atomes du matériau fondu s’agglomerent 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 I’ordre de quelques centimetres par
heure, entrainant avec lui le lingot monocristalin produit. Au cours de la croissance, le
creuset se vide au fur et & meure perturbant I’équilibre thermique axisymétrique et pour
mieux contréler I’écoulement du fluide dans le bain et la distribution des éléments
dopants ou des impuretés prés de I’interface. Un isolant thermique est souvent placé au-
dessus du creuset afin d’atteindre le taux de transfert radiatif désiré. Le systeme complet

est protégé par une enceinte en acier inoxydable.
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Le gradient de température dans le systeme de croissance est a I’origine des
courants de convection dans le bain. Ces écoulements jouent un réle important dans le
processus de croissance en agissant sur la forme et la tabilité de I’interface de
croissance, ainsi que sur la distribution radiale des dopants dans le cristal.
|-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 a fondre, par chauffage radiatif, une zone joignant
deux barreaux solides dont I'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 siege dun écoulement thermocapillaire lié a
l'inhomogénéité de la tension de surface liée a la surface libre, due a celle de la
température. Ce type de convection est prédominant en micro-gravité, ce qui est le cas
des expériences effectuées dans I'espace. Les écoulements ainsi obtenus ne sont pas
stationnaires, ce qui a pour effet de créer des striations dans la structure du matériau
[48].
|-7-3-3 Technique T.H.M (Travelling Heater Method):

Dans cette technique une zone fondue est crée a I’'une des extrémités de
I’échantillon polycristallin (Fig. 1-12), ensuite elle est déplacée vers I’autre extrémité en
trandatant le four ou I’échantillon [31].

La matiere polycristalline fond et recristallise en monocristal au fur et a mesure
gue la zone fondue avance. Cette technique est trés bien connue comme technique de
purification, car passages répétent de la zone, le segment cristalin devient
progressivement pur (raffinage par zone).
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Fig. 1-11 Schéma du four Czochralski
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|-7-3-4 Technique de Bridgman:

Elle a éé inventée par Bridgman en 1925 pour la croissance des cristaux
métaliques (W,Sb, Bl, Te, Zn, Sn). Par la suite, Stockbarger I’a étendue pour la
croissance des cristaux Alkali-halides (Kcl, Ncl,.....)[31].

La technique Bridgman est basée sur le principe de la migration de I’ampoule
contenant CdTe suivant un gradient de température. Dans cette technique deux
configurations sont adoptées; I’une consiste en la trandation horizontale de I’ampoule
(Bridgman horizontale), et I’autre a la trandation verticale (Bridgman verticale) (Fig. 1-
13- a b).
|-8 Croissance des cristaux CdTe par la méthode Bridgman horizontale:

La technique de Bridgman horizontale peut étre assumée pour avoir de bonnes
perspectives pour usage du futur [6]. Depuis la qualité de cristaux a obtenu de la volonté
dans quelques parametres décisifs ceux-la qui peuvent étre produits par la technique CZ,
et laméthode Bridgman verticale.

Le modéle le plus simple d’un four Bridgman horizontale est représenté sur la
figure (1-15)

- Une zone chaude (hot zone); c’est la partie supérieure du four, les résistances
chauffantes permettent de maintenir a cette zone une température Tpaue inférieure a 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 Tyase inférieure a 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. Ains la différence de
température entre ces deux zones laisse naitre un gradient thermique, pour cette raison
on I’appelle zone de transition, zone adiabatique ou zone a gradient .Bridgman
horizontale de croissance cristallin, formé par un creuset en quartz qui contient un
CdTe.
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Fig.l-12: Schéma de la méthode (FZ)
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Fig. 1-13: Schéma représentant le principe de la méthode de croissance T.H.M.

27



CHAPITREI:GENERALITES SUR CdTeET TECHNIQUESD’ELABORATION

O
a) 2 \
A ru__,__—-50~——
]
§ 40 }
"N
N
B N
20
_—— -0 A L 1
800 1100
Température du four (°C)
ABC : Fours
b)
120°! | J !
HOO |~ -
— 1010°
8 1000 -
(D] .
5 e PCd*4.0atm
& 906
g [ CdTe N
= == ., Réservoi
= e00 AATA Al AA \ T
LTTTY @
! ! 1 1
o i0 20 30 40 50

Distance (cm)

Fia.l-14: Méthode de croissance Bridaman: a) Vertical. b) horizontal

28



CHAPITREI:GENERALITES SUR CdTeET TECHNIQUESD’ELABORATION

TF

v

Le four Crmssance cristalline
L ampoule
Lazone chaude ‘ la zone froide
la zone adiabatique
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CHAPITRE II: FORMULATION MATHEMATIQUE

[l - 1 Introduction:

Dans ce chapitre, nous décrivons et nous formulons le modéele physique qui régit
notre probléeme en expliquant et en déterminant I’interface liquide / solide.

On met en éguations le probleme de la conduction de chaleur dans les deux
phases liquide et solide, et ains que celui des contraintes a trois dimensions avec des
conditions aux limites, et des hypothéses simplificatrices.

[1-2 Etude thermique:
I1-2-1L >équation différentielle de la conduction de chaleur al’état quasi-stationnaire:

L’analyse de la digtribution de la température dans le cristal doit avoir une
résolution de I’égquation différentielle de la conduction de la chaleur [6].

dQ = J.dsdt = div J.dt dt (11-1)
Jest le vecteur de flux thermique, dQ est la chaleur de transfert dans la surface ds dans le
volume dt 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 dt , sous ces conditions, I’équation de conservation de I’énergie est
écrite sous laforme:

divddt dt- Q.dtdt =-r cdtdt (11-2)

r est lamasse volumique, ¢ et la capacité calorifique Par dérivation on aboutit &

K «2 Q _ 1T
—N“T <t = -
rc +rc qt (”3)

K est la conductivité thermique, I’équation (11-2) devienne Dans notre cas, Q est une
fonction de la vitesse de tirage v dans la direction z
17T

Q=vr 1L (11-4)
De (11-3) et (I1-4) I'équation de la conduction de chaleur devient:
K o _ 9T 1T ]
?NT_ﬂt +VT[Z (”5)

Lavitesse de tirage varie entre 1et 4 mnmv/h, leterme v -%;— est donc négligeable [50], et

on aura donc:

K
re

T
R 2T :ﬂﬂ—t+s (11-6)

S est le terme source induit le dégagement ou de I”absorption du chaleur a I’interface
solide/liquide.
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Dans le cas d’un probléme a une géométrie cylindrique axisymétrique, I'équation
différentielle de la conduction de chaleur dans un repére de coordonnées cylindriques (r, q,
Z) s’écrire comme suit:

el o1 T ITO, Vg Mo, 1 UeXiTo,gq (11-7)
It rqre Irg Yze 1zg rYger Tag

On a déa signaé que la vitesse de tirage est négligeable, dans notre cas (la
croissance du Bridgman horizontale), donc, I’état étudié est un état quasi-stationnaire, c’est

1T
adire le cas le étudié est en phénomeéne indépendant du temps (F =0), d’autre part on

néglige le phénoméne de convection dans la phase liquide (ux=uy,=u,=0), aors I'équation
différentiel de la conduction de la chaleur pour un milieu isotrope et axisymétrique a trois

dimensions s’écrit:;

+ S =0 (”'8)

e °T 9T 1T °? 1 1°T
r

K + +
gﬂr2 fr fz? r’ 9%

I1-2-2 M odéle physique:

Le modéle le plus simple d’un four Bridgman horizontale est représenté sur (fig. I1-
1), c’est le systéme 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 a la horizontale, en lasse I’ampoule immobile jusgu'a ce que le matériau
polycristalline puis en entraine le creuset lentement horizontalement causant la
solidification.
I1-2-3 Hypothése smplificatrices:

Les hypothéses 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 |‘état stationnaire, donc les variations de la température
avec le temps sont nulles.
- Le champ thermique dans le systeme est axisymétrique.

- L’influence des parois de I’ampoule de croissance est négligeable.
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- Le gradient de température dans le systéme de croissance est a I’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=TI=Tf

|1-2-4 Equations de probleme:

Notre probléme a une géométrie cylindrique axisymétrique de rayon R et de
hauteur Z, et donc le systéme Bridgman étudié est représentée a moitié (Fig. 11-2), il est
divisé en deux domaines, le liquide (D1), et le solide (D2), les conteurs sont notés (dDi).
Les éguations aux drivées partielles qui expriment I’équilibre énergétique dans les deux
phases sont:

a - Phaseliquide:
L'équation de la conduction dans la phase liquide représentée sur le domaine (D) est:

laerKlﬂTo ﬂaeK|ﬂT© T Ky T o, 0 (-9
r e Ireg fze 126 T9& r 195

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:

Tae, 1To, Te ﬂTo 1T X, T O
— K —++ —CTK | ¢ <
Tre Irg fze ﬂZz fgaer Y9g
(11-10)

Ksest la conductivité thermique du solide.

=0

c- Etudedel'interface:

Nous avons supposé que l'interface liquide/solide est une isotherme pour T=T; T;,
est la température de fusion du matériau. D’autre part il est le siege d'un dégagement de
chaleur. Au voisinage de l'interface, I'évacuation de la chaleur par liquide, le germe doit
alors permettre de refroidir suffissmment le bain de croissance pour provoquer uns
solidification, donc la chaleur dégagée a l'interface provient de la chaleur latente de
solidification. Donc I'équation différentielle de la conduction sécrit :

= : K (1-112)
ﬂrz 1zé& °fzg ﬂQer‘qug

La chaleur dégagée a linterface dépend de la vitesse de croissance [32]. (La
condition de Stefan).

[1-2-5 Traitement de terme source:
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Dans la simulation numérique de ces problémes comme pour la croissance
Bridgman horizontale qui est un probléme de changement de phase en tenant compte le
changement dans les propriétés de deux phases et la libération / absorption de chaleur
latente de fusion a I’interface solide/liquide (Fig.I1-3) [32].

S Est une énergie volumique, elle est donnée par ’intégrale:
S = 9sd (x- x, B (11-12)
\%

dX- Xg)Est une fonction delta de distribution qui S'annuler par tout sauf &
Iinterface X=X (rf, zf). [33] tel que:

FA(X - X§)=0,X1 Xy

FA(X - X ) 0,X =X (11-13)
Onaauss: s=VL
r dxX ¢ r
VvV = ( o ).n
Et L=rgPH (11-14)

n est la normale a l'interface solide/liquide, V. est la vitesse normale a Iinterface,

r.est la masse volumique du solide, [H est la chaleur latente de fusion absorbée ou
libérée al’interface.
Le changement de phase est illustré par la condition de Stefan:

0T 1T, _ -
K, (ﬂT)' + Ks(ﬂT)s = rSvnDH (11-15)

Ona
Vi =Vcosq
Avec q = ( n Z )
L équation (11-13) devient:
S K (D)) + Ks(4r)s = 1 sVpDH cos g (11-16)
Le seconde membre de I’éguation (11-14) est égale a chaleur dégagée a I’interface donc il

est le terme source:

S=rgVpDH cos g (1-17)
A Pinterface;
T=Tf (11-18)
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|-2-6 Détermination de I’interface:

Dans les études du transfert thermique avec changement de phase, la source des
difficultés réside dans la détermination de la forme et la postion de I‘interface
solide/liquide, surtout dans le cas des problemes multidimensionnels comme dans notre cas
le probléme a trois dimensions. Hsich et Choi, et, Bratikus et Meiron ont utilisé la méthode
de source de chaleur (I’interface solide/liquide) en mouvement pour la condition de Stefan
smple. Cette méhode est basée sur la libération (ou absorption) de chaeur latente de
fusion, par une source (ou puit) en mouvement située a I’interface. (La plupart des
smulations, sont basées sur une technique d’immobilisation de Iinterface: Wu,
Prud’homme et Nguuyen [48]. On appliqué, un maillage adapté a la forme de I’interface
pour simuler lafusion autour d’un cylindre horizontale isotherme).
|1-2-7 Effet dela conductivitéthermique sur la forme de I’interface:

Le calcul de la forme de I’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, I’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 I’interface
solide/liquide, cela permet de compenser I’effet de la conductivité thermique de liquide

et solide. On aura une interface convexe. [47].
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> Y
a g a
e e e
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Interface 2R

Solide

A\ 4

Fig. I1-1: Géométrie d’un Bridgman horizontale avec le profile de température

imposée
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Parois du four
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Fig. I1-2: Schéma du systéme étudié
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Figurell - 3: Gradient thermique al'interface
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Fig. I1-4:La phase solide et conditions aux limites
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I1-2-8 Formulation finale de I’équation de conduction :

Les équations (11-11) et (11-14) incorporent la balance d’énergie a I’interface et
les calcule numérique du champ de température dans les deus phase sont trés simples. En
sépare la phase solide et la phase liquide avec une fonction indicatrice 1(x) (I’annexe A), et
elle définie comme suit [33]:

I(x) =1 pour laphase solide

| (X) =0  pour laphase liquide

Cette fonction sert a donné une seule équation de conductivité thermique;
K(x) = Kl + (Ks—KI) I(x) (11-19)

Donc les équations qui gouvernent notre probléme sont:

T @y JTo, Ty TT0, T @K . 1706, 5.4 (120
Tr e rg 1Tzeé 1zg Tger 79 g

s = c‘sd(x- x ¢ BV (11-22)

s=rVDH (11-22)
[1-2-9 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. 11-4):
v/ Surface libre de bain:

O<z<Z
r=0

v/ surface latérale de creuset :
r=R 0<z<a T=Ts

_ z- 7, 1T
as<z<atg T= Tb+(—za+g AT

atg<z<Z T=Th

Vv Surface latérale droite du creuset:
z=Z 0<r<R T=Ty,

v/ Surface latérale gauche de creuset :
z=0 0<z<Z T=Tp

v Axe central du creuset (condition de symétrie) :

T
r=0 0<r<R ‘IT_rZO
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I1-3 Résumé de la formulation de problémes thermoélastiques:
I1-3-1 Introduction:

Le probléme considéré consiste en la détermination des constantes élastiques et
les difformassions dans les corps solides soumis a des distributions de température.

La formulation a basée sur trois principales suppositions : la température peut étre
déterminée indépendamment des difformassions du corps, les difformations sont petites, et
le matériau se comporte d’une facon éastique a tout moment.

[1-3-2Contrainte thermique dansles cristaux aux cours de la croissance Bridgman:

Le but de ce paragraphe et de faire un calcul détaillé de I’état de contrainte des
cristaux de CdTe en croissance Bridgman horizontale.

La distribution de la température dans le cristal, pendant la croissance a partir
d’un bain fondu, crée des contraintes thermiques.

La nucléation de didocation peut étre 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 a 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 didocations dans le lingot sont
essentiellement dues a ces contraintes thermiques.

Une bonne connaissance de I’état de contrainte du lingot peut donc nous aider a
la compréhension des phénoménes de nucléation, de propagation et de multiplication des
dislocations pendant la croissance.
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I1-3-3 Analyse théorique des contraintes termoelastique:

Le but de ce paragraphe de faire un calcul détallé de I’état des contraintes des cristaux
CdTe en croissance Bridgman horizontale.

Pour résoudre les problemes 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
hypothéses simplifiées et des conditions aux limites appropriées.

Pour un corps solide thermoélastique, les contraintes sont reliées aux déformation selon
laloi de Hooke [38, 39, 40] comme suis.

{s}=I[cKe}- [cKeo} (11-23)
{s} Est le tenseur de contrainte pour un systéme axisymétrique, il est donnée par:

ISy U

r=ls, Y (11-24)

(srrszs qq:Srz:Srq-S zq) 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 n. Dans le cas d’un systéme cubique,
trois constantes élastique sont indépendantes Ci1, Ci2,Cus .(théorie de didocation) [41] .

éc1; G2 2 0 0 O

e

&2 c1 2 0 0 O

& ¢p cl1l 0O 0 O
c]=¢ 12 C12

(o Y e} en el en} en e e exd

80 0 0 cy O O (11-25)
go 0 0 0 cg O
60 0 0O O 0 cu
con = @- n)E
L =T+n) @ 2n)
_ nE
‘U= Wen) @- 2n) (11-26)
cas @- n)E

“2@+n) @- 2n)
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{e} Indique le vecteur colonne relatif ala déformation totale due aux déplacements.

€rr +€22.€qq-9rz.9rq-9zq Sont les composantes du tenseur de deformation, et ils sont

déterminés a partir des déplacements comme sulit:

& =ﬂu
rr %r
w
ezz=ﬂz
e =u_+1_ﬂn
qaq r rﬂq
o _l@lfu fn 1o
ra Zgr 1q Tr r g (11-28)
_ 1 &fu Tw 0
€z = ¢ + -
2¢ 1z Tr o
_lefn 11w o
€ zq Zgﬂz+r 19 g

Et {eo} est le vecteur colonne relatif a la distribution de température dans le cristal, elle

définie par:

_ ft
zalT-T,
{eo} a( o)l oY (11-29)

i
i oi
[N
tO0p
a Est le coefficient de dilatation.
T est latempérature du corps a la croissance Bridgman horizontale.
To est latempérature du corps a un état initiale (sans déformation).
I1-3-4 Equations d'équilibre en terme de contraintes :
L'éguation d'équilibre est le méme que celle déagticité. Dans les coordonnes

cylindrique r, 0, z les équations de I'équilibre[ 37] sont:

s 179s S S, -S
rr+_ rq+ rz+ rrrqq+R:0

1 r fg 1z

'"SFZ+1'"SQZ+‘"SZZ+S£+Z:O
fr rfa Tz r (11-30)

Ts 9 +1'"Sqq +‘|]qu+2$ "9+Q=0
ir r 9q 1z r

Ou R, Z et © sont les composants de la force volumique suivant les directions r, z et 6

respectivement appliquées sur le corps.
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I1-3-5 Larelations entre la déformation et les déplacements:

Les déformations sont en rapport avec les déplacements dans I’élagticité

isotherme, dans une coordonnée cylindriques [37], ces rapports prennent la forme:

& _ﬂu
rr -
p
w
N Y
_u 1 Tn
e = —+ —
a r r 1 g
e - l@l fu  An n g
_ 1 e fu Tw o
S T8N T U g
_ 1 eefn 1 fw ¢
® 0 T 8wz T T g

Ou u, v, e w représentent ici les composants du vecteur du déplacement dans les
directionsr, z et 6 respectivement. [37]
I1-3-5-1Equation d’équilibre en terme déplacement:

L’>éguation d’équilibre en forme de déplacement (en coordonnées cylindriques):

est donnée par:
( +2m)£- o Wz ML? @3l +2m)a£+ R=0

qr rfa Tzg qr

1he ,@we  Twz o, afr,o-= 11-32
(+2m)ge- 2mfiet - T222- @1+ 2m) 2t v @ = 0 (11-32)

(I + 2m)ﬂ—e- Z—maeMI—)- MQ- (3I + 2m)a£+ Z=0
iz re fAr 9 o 1z

Ou ladilatation et les composants de rotation dans ce systéme des coordonné sont:
19(u), 1 9v, fw

€= r_ ir r 19 Mz

w. = L& w _Tvo

r 2ér vq Mz g
_La(v) fuo

EE AT X PR s (1-339
_lefu fwg

R X PR T

I1-4 Contrainte de Von. Misis:
Lacontrainte 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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Sym 2 = (”'34)
Ou les composantes de tenseur sont:
_ E éfu n 1+n ) y
S”_1+n811r+1-2nf+1-2na(T Tf)§
E éu 11n n 1+n U
= A+ + + T- T+ |- |-
S0 TN & TT g 1-2n 1-2n( f)H (11-35)
E MW n 1+n
1+ngZ 1-2n 1-2n u
s, = £ ¢éfw fuu
Z " 4@+n)&Tr z 4
E é19u  f9v vu
Srq = a———+ — - — -
ra 4i1+n58r g qr rH (36)

E__elv, 11wy

4@+ Vv)&Tz t 1q H

[1-5 Les Conditions aux limites

qu

Les types généraux des conditions aux limites qui peuvent ére considérées a
propos de problémes du thermoélastique sont éé montrés pour étre suffisant pour la
validité du théoréme de l'originaité a présenté ici. Dans la plupart des problemes,
cependant, ce sera possible de restreindre la discussion a sur du suivant deux cas spéciaux.
[37]

I1-5-1 les conditions limites de la traction:

Les conditions aux limites pour ce cas sont exprimées quant aux composants du
dtress a travers I'équation suivante [37], étre satisfaite a chague point de la surface de la
limite:
=S Ny +SyzNz +Syghg

=Sz N ¥SzNz +SzqNg (11-37)

<l N| ol

=SqgrNy +SgN>+S N
grr gz'z qq

OU R,Z ,et q sont respectivement les composantes de la traction de la surface prescrite
dansladirectionr, z et 0, n,, n,, Ny Sont les cosinus directeurs de la surface extérieure.

I1-5-2 Les conditions aux limites du déplacement
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Les conditions aux limites pour ce cas sont exprimées a travers l'équation
suivante étre satisfait a chaque point P de la borne de la surface:Ou f, g, et h sont prescrits
des fonctions.

Parfois, les conditions aux limite plus compliquées peuvent étre rencontrées, par
exemple, les conditions aux limite d'équation(I1-37) peuvent étre spécifiées sur une
portion de le borne du surface et que d'équation (11-37) sur le reste de la surface. Donc a
chaque point I'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 a 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 particuliére, c'est donc admissible prescrire, dites, R,Z,etna
point particulier, mais pas R,z et w. [37]

Une autre possibilité est représentée par condition de support éastique 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 probléme ne sont pas particulieres a thermoélasticité mais sont
trouvées aussi dans un éasticité isotherme.

Les deux types de conditions aux limite son résumes comme sulit:
pour I’axe de symétrie:le déplacement radiale nul u=0 [40]

§
8 pour les surfaces libres, traduis

sj,jnj =0 (11-38)
Ona
(So) I’axe de symétrie:

Les conditions aux limites s’écrivent:

}u =0
Tiw _ v _ (11-39)
b9z 19

a (Sy I’interface solide/liquide):

1Sz =Sz =5qz=0
1 -
iSrg =0

(11-40)
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Les conditions aux limites s’écrivent:

i‘ﬂw+‘ﬂu:O

g
1

z
u

S =
—a =

== —=
< N
—-
= =
=

+
Z

1
o

i
-I-
|
[
:
!
I\
i

-1||_\

=
=
O

a(Sy)
Sx =Sy =Sqr =0

Les conditions aux limites s’écrivent:

i qu n 1+n
v —_— f T-T
.:.ﬂr+1-2n +1- 2na( F)
%ﬂ_u+ﬂ_W:0
il
v v, 1fu_g,
9 r r 9q
a(S)
Sqq =Srq =Sqq =0
I u 1qv 1+n
:T+Tﬁ+ f + i a(-r'Tf)
(v v, 1Tu_
i qr r r 1q
(v, 1w
19z r 1q
a(Sy):
1 a(rv) fuo

2 2 2
Ye _19u L+ﬂ u+l‘ﬂ n 1 ‘|In+‘|] w

T r9r (2 2 rAf9 (299 iz

Iw, _ 18190, 1°%n0 1 7°%u
Ta 2gr fa  Tqfr 1 qq?2

Q1o

(11-41)

(11-42)

(11-43)

(11-44)

(11-45)

(11-46)
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fwg _ 187%u  9°w?
1z 28922 TzTr

En utilisant I’équation (11-46)

éd’u 1 u él dn u 1 dn
(1 +omge o 2 MRl ID L SWE (gL SN,

gdrz rdr r?g & g dr‘ﬂzu &2 d qH (11-47)
é1 d? uu 5dT ()

du, a8 @ +2omp & lir=0

grdq® dz g &ar H
Avec les dérivées partielles de composants de la déformation sont
fe _ 1 fu , f%u , 19%n  1°%w
fq r g firfqg r q2q 197z
fw, _ 18190 n  9°0 19% 1 fu? (11-48)
fro2gr9Mr 2 g2 rfrfa (2 9
Tw, _ 121 1%w  72v 0
Tz 2&r 1219 g22 5

En remplacant les équations (11-48)

eldVU (l
&r drd g rdqdzu qH

m)el dZu 1 d? wu (I 3m)e1 du u

(I + 2m)

éd?v ldv v dvu eldTu
ma + - - — 31 +2m A—— + = 0O(IIl - 49
gdz2 rodr r2 dr ZU ( )i Q =0( )

w 121 1%w 2y 9
fw, _ ?g_ﬂ v 1y - (11-50)
Ta gr 19 ﬂQﬂZﬂ
flwg) 1§ 1%, fu w  9°wl
fr 2g Triz 1z Ar 12 g
En remplagant I’équation (11-50) dans I’équation (11-49)
(I+2m)§d wu (I ed u+£dl+£dvg+
g b gdrdz r dz r dz qH (11-51)
éldw _ d’w 1 d’wul édT
e— — + = - @ +2mh z—+ 0
&r dr a2 r?dqg?g ( )anZH
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[11-1 Introduction:

Vu I’énorme avantage que représente I’approche numérique par rapport aux
autres approches, celle-ci est devenue la science de base que les chercheurs dans le
domaine de la croissance cristaline utiliste dans leurs travaux. La majorité des
problémes posés dans ce domaine sont gouvernés par des équations différentielles a
dérivées partielles non linéaires dont la résolution analytique est trés complexe. Donc, la
résolution numérique reste une des méthodes appropriées puisqu’elle permet I’obtention
rapide de bons résultats avec des moyens plus économiques.

Actudlement il existe beaucoup de méthodes numériques modernes et
efficaces pour résoudre ce genre de problemes. Ces méthodes comprennent deux
parties: la premiére concerne la discrétisation du domaine physique et des équations
différentielles, la deuxieme traite la résolution numérique de ces équations.

[11-2 M éhodes 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 systeme d'éguations différentielles en un systéme d'équations
algébriques dans le domaine étudié.

Ci-dessous nous présentons brievement quelques-unes.
[11-2-1 M éthode des élémentsfinis:

La méthode des éléments finis est utilisée pour résoudre les équations d’un
modéle mathématique dans un domaine physique arbitraire. La méthode des éléments
finis connalt un développement rapide et significatif dans le plus part de ses applications
aux différents domaines des sciences appliquées. Les problemes de transfert de chaleur
bénéficient donc de I’outil numérique que représente cette méthode. |l est cependant
difficile, dans un mémoire de fin d’étude synthétise, 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 ééments finis, mais plutdt comme un apercu de ses principales
caractéristiques et un exemple d’application au probleme de conduction de chaleur.
[11-2-2 M éhode des volumesfinis:

Le domaine de calcul est divisé en sous domaines distincts appelés volumes de
contrble. Chaque volume de contrdle comporte un noaud placé en son centre
géométrique. L équation différentielle est discrétisée sur le groupe de noauds considéré,
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en exprimant un certain principe de conservation de la variable dépendante en question
sur le volume de contrdle. L’équation différentielle est alors intégrée localement sur
chague volume.

I11-2-3 M éhode des différencesfinies:

C’est la méthode la plus simple et la plus directe pour résoudre une équation
ou un systeme d’équations différentielles aux dérivées partielles.

La méthode des différences finies est largement utilisée dans tous les
problémes 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 dliptique hyperbolique de I’équation différentielle gouvernant le probléme de
conduction.

Quand I’écoulement est subsonique les perturbations se propagent dans les 8
sens alors on peut le représenter par un schéma de différences centrées, quand
I’écoulement est localement supersonique les perturbations se propagent sous forme de
cone aorsil est possible de le représenter par schéma décentré.

I11-3 Principe de la méthode des différences finies:

Le principe de cette technique consiste a remplacer les dérivées partielles par
les différences finies a partir d’un développement [45] en série de Taylor limité
(Annexe A).

I11- 4 Discrétisation par la méthode des différences finie:
[11-4-1 Discrétisation du domaine:

Les caculs par différences finis sont effectués suivant un maillage dans le
domaine de calcul (Fig.l11-1), Obtenu par l'intersection d'un cercle de rayon r avec les
lignes droites z,06. On définit un nceud M de cordonnées (rv , zw ,0m), Si les pardléles
aux axesr, z et les cercles de rayon r; sont espacés de h et t, respectivement, le ncaud a
comme cordonnée ry =i h,zy =j h, 6 = kt. Alors les points de maillage peuvent étre
indexés auss comme suit: (ri, zj, 6k). et on donne les points voisins (r-h, z,0), (r+h, z,0),
(r,z+th,0), (r, z-h, 0), (r, z, 6+t), (r, z, 6-t) (Fig.Il1-2-a, b).

La discrétisation d’équation dans un autre systéme de cordonnés, on considere
deux dimensions polaire (r, 0) (Fig.I11-3),

I11-4-2 Discrétisation del'équation de la conduction:

Le schéma des points (nceuds) intervenant dans la discrétisation de I’équation

de conduction est représenté sur la figure (111-3). Pour approcher les dérivées partielles
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on utilise les formules des différences centrées (A-10), (A-13) et (A-24) de’annexe A
On obtient I’équation:

ﬂ_2T+1ﬂT+1ﬂ2T ﬂzT R

LT ik Ti-ajkf 1 ‘?Tiﬂj,k‘Ti-lj,ki;Jr
1 ks 7N kT k- 2 t ek kT j- 1k (1-1)
28 2 v H2 y
g(l‘ i)h ET (29)) b 1 b
Aprés arrangement :
2 2 o2
T 19T 1 97T ﬂT 1 1 1
w2 - T Kk
ﬂr2+rﬂr+ Zﬂqz ﬂ2 h2§ 21- |i§r j.k ? - jg|+ljk h2 b+l +h2 i,j-1k (111-2)
1 219 1 219 4 1 Qr
+h2(Dq)2 (L- i)ai'j'k'1+h2(m)2 1-i)g i ik+1 hzgi 2- iYoo) 5"
r
L .
+ - —y— __1__

Fig. I11-1 Représentation du maillage de systéme
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(r, z+h, 6)
(r, z, 6+h)
L 4
(r-h, z, 6) (r+h, z, 6)
(r,z,0)
a)
(r, z, 6-h)
*
(r, z-h, 0)
r
(ri, Zj+1, 6K)
L 4
(ri, zj,0k+1)
b)

i-1, zj,0k) & — o (ri+1, zj, 6k
(11, 2},0K) 0 (ri+1, 7], 0K)
*

i, 2], 0k-1 .
(.2 ) (ri, zj-1,6K)

Fig. I11-2 Schéma & 7 points utilisé dans la discr étisation
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(a)
/

Fig. I11-3 La discrétisation dans le systéme de cordonner polaire.

Ti+1,j;k
'Y
Ti,j;k+1
bb
Ti,j-1;k Ti,j+1;k
[
Ti,j;k-1
°
Ti-1,j;k

Fig.l111-4 Pointsintervenant dansla discrétisation de |I’équation de conduction
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La figure (111-5) montre I’indexation, r est la distance radiale dans I’éguation

(111-2) est approchée comme suit:
r=(1-) h

n-2 = . [ " " " . - ']

4
3 W ¥ W o

2

'y 1

N
W =
DN o=
a1
o "
3
N
3
=
3

[
"
L.,
2 J
Fig. I111-5: indexation des noeuds du domaine de calcul

I11-4-3 Discrétisation du terme source:
La chaleur latente de solidification a chaque point de contréle de I’interface Xc (les

noauds irréguliers) par I’équation (11-16):

Sk=r gVpDH cosq (m-3)
Les cosinus directeurs de la normale a l’interface, (fig. 111- 6) (I’annexe B-2):
Coshc = g'c (111-4)
g'c2 +hc?
Sc=psVP AH g'e (111-5)
g‘c2 +hc?

La contribution de I’ensemble des points de contréle de I’interface a chaque noaud de
maillage (annexeB-7):
Sj= & ScFij (Xc)D (111-6)
C

Alors laformule finale discrétisée du terme droite de I’équation de conduction s’écrie:

_E:-}érsvm gc

= .

Fij(XQ)DSc (-7
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T
H

r

r

Fig. Il —6: Interface H (x) et leur discrétisation
_—
L, Vo

p
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I11-4-4 Equation finale de discrétisation:

On al’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+fTi,j,k+1+gg K( +1)
Par comparaissent I’équation (111-2) et I’équation (111-8), on obtient:

lp=F. 1 0

A ST

I 1 9

i bb = £1+ - *

i & 20- )5

-:-CC =1

idd =1 (111-9)
%ee:4

: g o1 1

RRC

: % = 1 1

f:f (Dg)* @- 1)

Fhh = " 2 rsvpDH g'c Fij (Xc)DSc
i

Le systeme d’équations algébriques (111-8) dont la matrice des cadficients (111-
9) est pente diagonale est résolu par la méthode itérative SOR.
|11-4-4 Discrétisation des conditions aux limites:

[11-4-4 -1 Formule relative a un point de I’axe de symétrie:

Les noauds situés sur Iaxe de symétrie, on a &7 - o0la condition de symétrie,

efr @
on utilise I’approximation a I’ordre 2 de la dérivée premiére les différences a droite,
(I’annexe A-15):

ATi +1,j,k-Ti-1,j,k (1-10)
3

Ti, j, k=

[11-4-4-2 Surfaces de creuset:

Les surfaces du creuset se sont des isothermes, et auss la zone gradient la
température de ses points est fixe et non recalculés a chaque itération.

I11-4-5 Algorithme de calcul de la location de I’interface et du champ de la
température:

L’algorithme de calcul consiste a résoudre I’éguation de la conduction
thermique, les opérations séquentielles sont présentées sur la figure (111-7). Le Champ
de la conductivité et déterminé de (I1-19)Les itérations commencent avec une
approximation initial z= Hk(x)
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Calcul de lafonction indicatrice du champs de
propriété de distribution du terme source

A

Approximation initiale de I’interface
z=Hk (x)

Calcul du champ de la température par

la méthode SOR

TON

de I’interface.

Teste la convergence de la location

recherche I’isotherme Z = H* (x)
Correspondantea T = Ty,

Ino

|

Fig.l11-7 Algorithme de calcu

Stop

| delalocation de I’interface et du champ de la température
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de I’interface, de cette interface la fonction indicatrice est construite comme montrer
dans (I’annexe B). En utilisant la méhode SOR (Successive Over Relaxation) pour
résoudre le systeme algébrique (111-X) avant ¢ca en donne une forme initiale a I’interface,
un champ de température, et les champs des propriétés physique. A condition que
I’interface initiale coincide avec I’isotherme (T=Tf), on a z = HK(x) pour (11-18), une
nouvelle estimation z = Hk+1 (x)est faite par I’interpolation du champ de température
en utilisant (11-18). En fin on tester la convergence de la location de I’interface; ce qui
veut dire approcher aux milieux la solution stable des systémes d’équations en un
nombre optimale d’itérations, lorsque les itérations ultérieures ne produisent aucun
changement significatif, donc lalocation de I’interface converge.

[I1-5-1 Discrétisation des équations thermoélastiques par la méthode des
différences finies:

L’éguations de I'équilibre en forme de déplacement (en coordonnées
cylindriques) est donnée par les éguations (11-32) contiennent des dérivées partielles des
composantes u, w, v, leur discrétisation se fait de la méme chose que pour les équations
de la conduction de chaleur.

I11-5-1 Discrétisation des équations thermoélastiques au ncaudsréguliers:
On ales égquations thermoélastiques:

é u
1 +amgt 2. L,
u

. 2
au,1d ( +m)§1 dh , d’wd ( )el dnu,
gdr® rdr r

an L dwe .
& g driz{ &l (11-12)
z 2 2.~ z N
§1d_l;+d_ljg- (3 +2m)a9d_Tl»J+R=0
g dg® dz°g r

= + = I +3
)gr drdq  r dqdz { ¢ )Sr dq H (11-12)

3

eldTu
)a dq H

éd 2wl éd?u 1 du 1 d?v U
—a+ (1 +me L '
é

\-(3| +2m +Q =0(1 - 47)

]
sdrdz  r dz  r dxd q § (1-13)
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+ 2m

%3

i
! =1 +m
e = m
:dd =3l +m (111-14)
fee =31 +2m

Pour discrétiser les équations (I11-11), (111-12) et (111-13) on utilise les
formules (A-10), (A-13) et (A-24) pour approcher la drivée premiere et seconde des
déplacements, pour la drivée mixte on utilise (A-25) (annexe A). Alors I’équation (l11-

11) devient:

C
?
N
ch eh
bh
A [ o ah 7' B

O<bx<1
0<d<1 fh dh$
O<exl F D

Fig.lll — 8: Schéma dediscrétisation d’un nceud irrégulier.
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(i,,k+1)

ah
(-1jK) o—] \\‘_ o (i+1,K)
o<1
O<b<1
O<c<1
O<e<l
(i!j!k'l) L
(i,j-l,k)

Fig. I11-9 Nouvelles positions des points du schéma de discrétisation
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aa?'-hlj,k'm,j,k"'q-lj,ku.,. 1 TWaju Yyl ' Y WO

i I b i p il

+b& 1 :V|+],Jk+1+vi-1j,k-1-Vi-],j,k+1 .+1,k1U |W+1,+1k Wogjik ™ Werjoak = Waaj- 1kU0

(i- by 4hDy v 4py 201115
+C& 1 : kT Z-Mk jk-ll.;]_i_\%q,j*'lk-m,jxk-l-q,j'lkl;g

(1- i)} Dy? é $ H éﬂ
-ddge 1 |V,k+1 |Jk12§ qu‘T+le Tlljkz(lll 5])

|

Aprés arrangement on trouve:
8%1a+ 1 +2ct a +cC +cC
¢ P i) zng U,jk g‘ ﬂﬂﬂjk g‘ ﬂﬂ 1jk tCCH j41k +CCH -1k
+qu -k+1+9ijq ik1+RUF0 )
- ol - Pois (11-19)

Avec

RU b I+l,]k+l l,jk V|11k+1 Vl+lj k 1U |W+LJ+Lk Wl,] 1k leﬂ,k W+1] ].,kuo
§ 4Dy b 4Dy v

& 1 Ivjk+l |Jk1U0 iy Ti1jx 0

B o % 2

Q -]

(1-17)
De laméme facon I’équation (111-12):
2aa+ZCC+ 2:_ ct _W+1J k C- _W Lik TABW oy FaAW g
=g gc 2(1 gc J) (111-18)
& cc & ce
+ _‘N k+ :+R\N:O
B (o) s S oy
Avec
glm,ﬂk Y-nj41k - Y-1j-ak okl 1 U 4k U,j- Wi, 1 T ke M j-1e ™ M j-1k- 1M 4k 119
4 Vel oz ay ;
Bk k0
£
(11-29)

Et pour I’équation (I11-13) on &
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& 2aa cc 9 cc O
S T g £ e B e
) (11-20)
g aa o & @ & n-o
t e oo Mk Mjk-1
&0- iAo 5 gt ') (P 5
Avec
Rv=b &1 TUugjper Y Yorjpr +q+1j,k-1[,:| 1 TW agpen ™ Wik m Wiaker TW g UO

- 1); 4Dy b 4D bs (11-21)

&1 TUjn-U 00 @1 1T - T k.00
B T [

I11-5-2 Discrétisation des noaudsirréguliers
I11-5-2-1 approximation des dérivées partielles aux noaudsirréguliéres:

Pour les noeuds irréguliers un schéma de discrétisation a sept points dont les
distances est non uniforme et utilise (fig.l11-8). L’interface peut passer auss au
voisinage d’un noaud du maillage. Pour discrétiser les équations thermoélastiques au
voisinage de I’interface on peut utiliser les ncaud 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 jusgu’a ce quelles coincident sur I’interface.

La discrétisation des équations (111-11), (111-11) et (111-11) se fait en utilisant un shémat
a7 point a pas non uniforme (fig.111-.9), en utilisant les formules (A-33), (A-34), (A-35)
et (A-36) del’annexe A.

Lestermesde (111-11) sont approchés comme suit:

f2u _ 2 @i-1jk - Uijk |, Yisljk - Yijk 9

fir 2 hzé ala + b] b(a+b) p

iﬂ_U: 2 a:"ui+l,j,k - ui'l,j,k 9 III-22
rf (i-1)n?2 (@a+b) - ( )
u_ _ Ui, j.k

r2 (i -1)2h2

U :i% I’j_l’k } ui,j,k + ui,j"'l,k L‘II ij

2§ @+c) cl+c)

? ik-1- Uik L Uijker- Uik
T _ 2 @Mijk-1-Uijk  Uijker-U.jkd
ya2  (af s mm+n) nmen)
iﬂ _ &Uj - ljk'Ui,j,k+Ui+1,j,k-ui’j’k9
r? qr i—1)2 4§ ala+b] b(a+b) 5
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1 ﬂu _ 2 &uljk+l uljk 19
r2 (-1)0nbg & Mm+n) 5
ﬂziaﬂ-ul,j,k Ti-1,jk 0
r h§ (@a+b) P
T L$T| j+1k - Ti,j-1k ©
r h§ @+c) p
fr _ 1 eTi jk+1 - Ti,jk-10
fa ~ Dg (m+n) 5

I11-5-2-2 approximation des dérivées mixte aux nceauds avoisinant une frontiére
irréguliere:
2

‘ﬂr‘ﬂuz est difficile a approcher sur un noaud irrégulier

Pour la dérivées mixte

et pour I’approcher a un noaud prés de linterface, en utilisant les formule des
différences finis de I’annexe A, on exprime la variable u comme une fonction
polymoniale interpolée a partir de huit points avoisinants ce noaud en question (sept
noauds de maillage et I’autre point détermine la position de I’interface) (fig. 111-10) [26].
U(r, Z, 0) = CirZ?+Car®+Cor z+C5Z +Cs+Celf) +C7 0+Cg (111-23)
Cette fonction est quadratique enr, en z, liniere en 6.

iw 0 eérnz’ r? rz rhorg, g, icd

e “ ur 1
2

'|'W2'|' gz, I, 1,2, Z, I, 1,4, (, l(j|'Cz'|'
. . 2,

fwt _ Dz T N o TOs s 1& c:f
I W4'|y §r4 Zi r42 NyZs Z4 Ty 104 Q4 ll.:lf C4'|y (111-24)
: Wy : grs Z52 r52 525 25 Is 105 Os 13: Cs :
TWG b & Zg r62 ez Zs Te Tl Uo lgr Ce b

Pour déterminée les coefficients {C,} en résolue le systeme (111-24), en suit en

calcule la valeur de la dérivé mixte de I’équation (111-23):
= ﬂ ’ u
irfz
La discrétisation des nceuds irréguliers, en remplacant les approximations précédentes a

dmu

= 2c,z+ ¢, (111-25)

I’éguation (I11-11), on obtient:
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'quk Yk q+ljk UI,jku 2 “h;k Uql T Y 0O bc’:’e -
AT A T R R T
® 2 |L|Jk1 l"Jk+l Jku ZIquk Y.ix q“lk 4,0 (11-26)
-t nﬁm*ri dmed b7t G+ divd p
2 |\{Jk+1 |j,k-ll.;.9_ R Ty - -Il-leLp

dcg P men éa_e§r: (1+d %z

De laméme fagon I’équation (I11-12):

s Fo

+

>

eez}w,j»lk'w,j,k +W1+1k W0 & 2 |L‘h+1k Ul gt 1 6/9
Tl g T g gﬂ T S FY A (R
& 2 IW+ljk leku 2|W1jk ij W+ljk ij 2 Iijl ij V\{,j,kﬂ_vY,j,k[;:Q

“‘gl.hz b+d Ll dard T Hast) L it nimed  doe) b

(11-27)

En faisant la méme démarche avec I’équation (111-13) .

[11-6 Equations finales de discrétisation des équations d’équilibre en termes de
déplacement.

De (111-16), (111-18), (111-20), (111-26), (111-27) et (111-28) on obtient les équations
finales de discrétisation des équations d’équilibre en termes de déplacement.

: fq,j,k = flui+1j,k + f—lui—lj,k + fzui,j+lk + f—zui,j—lk + f3ui,j,k+1 + f—Sui,j,k—l +fu

N

I QY ik TOWag ik TOW Lk YO W jiae T oW 0k T O3W jiean TOaW i TOW  (111-29)

Th\{j k n i+1,j,k +h Vl 1j,k h2 i,j+Lk +h—2vi,j—lk +mvi,j,k+l +h—3vi,j,k—l +hV

L es coefficients correspondantes sont comme sulit:

Pour la premiére équation:
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I 1 & 2c O

1 f =2laa+cc)+ 1+ +

=2 ) R ey

: )

: fl - aa?—"' ( _ I);

i

i _l—CC

Tf,=cc

: fo=cc

I

= V(oY

i i q

-

::: 2 @-iy(a)

: fu =bba 1. E,Vi+l,j,k+l+vi—l,j,k—l_ Vigjkem V+L k- 10 0
i 1-1); 4Dq b5
i

T @& 1 1V~ Vijk1U0 &l Tk 0

' FYig, akt U3 5e k9

! @-ifi 200 g 2 :

i (111-30)

Pour la deuxiéme équation:

i
i
i
i
2cc

Tg=2 2
A (N 2 )
T
) _ 1 O
(9= <l oy,
I 1 0O

:CCﬁ' =
S ST}
1' g, =aa
19.,=aa
:g cc
i (i) (Dg)
g o«
9P ey
: ? Uiigjerk = Uiigjok - Wicn ook T Uieg o1k U+ l- }ui,j+1,k - Uk U+9
T gw = bbg' : b i) ? Z(11-31)
: ¢ 1 }Vi,j+1,k+1 = Vijoiker ™ Vijnker TVijak-1 U *
! €-i); 4Dq b .
)

Pour latroisiéme équation :
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i

;

i 2a & 10

A o A

[ 106

R

:

. 1 ©

- 0

=

ihzzcc

_{hzzcc
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CHAPITRE IV: RESULTATSET DISCUSSIONS

V — 1 Introduction:

Pour des raisons économiques les substrats a large diametre sont préférables,
d’autre part un degré élevé de défauts conduit a 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. Ains beaucoup d’efforts sont
faits pour produire des cristaux adéquats. Les tels défauts, les didocations, | es interstitiels
et leslacunes sont inévitables.

Pendant le processus de croissance le monocristal a un bout froid prés du germe
alors que I’interface solide / liquide est exactement a la température de fusion. Cette région
est appelée interface de croissance. Une interface convexe est nécessaire pour améliorer la
qudlité cristalline du CdTe.[41]

A I’aide de la méthode Bridgman horizontale, on a étudié I’effet de plusieurs
parametres.

Larégion séparant le liquide et le solide, appelée interface de croissance doit étre
de forme convexe (vue du liquide). En effet en généra, les nucléaires parasites ont
tendances a croitre a partir de la zone en contacte avec les parois de I’ampoule de
croissance et une interface concave aurait tendance a propager ces cristaux vers le centre
empéchant la croissance des cristaux déja présents. Une interface convexe a plutét
tendance a regjeter les cristaux parasites vers I’extérieur. Alors le maintient d’un front de
cristallisation convexe est nécessaire pour minimiser le nombre des cristaux parasite
croissance al’interface [37].

L’obtention de composants électronique a base du CdTe de bonne qualité ayant
une duré de vie assez importante est étroitement liée a la qualité cristaline du CdTe dont
ils ont été fabriqueés, I’amélioration de cette derniere est le souci permanent des chercheurs.
IV -2 Résultats et discussions:

A I’aide de la méthode de calcul décrite précédemment, nous avons déterminé les
répartitions de la température pour différentes conditions aux limites et pour différents
paramétres, nous avons obtenu la forme de I’interface et les gradients thermiques.

Ains on a exploré I’effet du gradient thermique, température des zones chaude et
froide, sur la convexité de I’interface.

Plusieurs simulations on été effectuées en jouant sur les paramétre cités, par les
auteurs [3, 13,14] pour les conductivités thermiques on prend des valeurs qui
correspondent a des températures moyennes pour le liauide et le solide. La convexité de
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Iinterface est prise comme la différence entre les hauteurs de la position de I’interface au
centre et aux parois externes du cristal.
IV — 2- 1 Effet du gradient thermique sur la forme de I'interface:

Le creuset utilisé dans le systéme étudié est divisé en trois partie: la zone chaude,
la zone froide, et la zone de transition, pour la premiére et la deuxieme la température des
parois latérale est constante, mais pour la troiseme zone le gradient est constant.

En imposant, dans notre simulation une vitesse de tirage de 1mm /h, I’écart entre
la température élevée et celle de fusion est AT = Th —Tf =5C° et Th = 1057 C°, dans un
creuset C1 (Z = 8 cm, R = 2 cm). Les différentes valeurs du gradient thermique imposés a
la zone de transition sont: G=5C°/cm, 10 C°/cm, 20 C° / cm et 40 C°/ cm.

Dans le premier cas pour un faible gradient (G =5 C°) larépartition de la
température est représentée sur lafigure: 1V — 1.
- Lesfigures 1V — 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 a 10 °C /cm l'interface est concave
(vue a partir du liquide), et elle devient convexe quand il dépasse cette valeur, pour la
quelle l'interface est plane, et pour des gradients supérieurs a 15 °C/ cm I’interface prend la
forme convexe. Donc la forme de I’interface dépend du gradient thermique

Ce résultat permet de conclure que la qualité cristalline peut étre améliorée avec
des gradients inférieurs a 10 °C /cm ; ceci trouve sont explication dans le fait que la
concavité de l'interface facilite I'écoulement du liquide vers les parois de I'ampoule et évite
la naissance des contraintes au cours de la croissance, contrairement a la figuration de
I'interface convexe.[40,41,42].

- Lafigure IV -5, représente la convexité de I’interface en fonction des gradients
thermiques imposés a la zone de transition.

- Lesfigures IV — 6, 7, 8, représentent les isothermes pour G = 5 C°, 10 C°et 20 C°.
Dans le cas de I’angle 6 =90, elles sont montré que I’interface change sa place pour
G=5C° dlle se trouve a la zone froide, et elle passe verre la zone chaude pour
G=20C, et pour G=10 C° €lle trouve au centre.

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

10 C/ cmélle est au milieu, pour les gradients supérieurs 210 C° / cm.
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V-2 -2 Effet delatempérature dela zone chaude Thaue SUr la forme de I’interface:

Dans cette partie nous somme intéressés a I’effet de la température de la zone
chaude Thate sur laforme de I’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 Thaue, On prend différentes
valeursde AT = Th-Tf =2 C° cm, 5 C°/ cm, 10 C°/ cm, on a auss la température Tpasse
de la zone froide du four prend les valeurs Th= Thaue — 40. Dans le creuset C1 (Z=8cm,
R=2cm).

Pour ce qui concerne I'effet de la température de la zone chaude nous constatons
gue la concavité de l'interface diminue quant la température de la zone chaude augmente,
une petite déférence AT=Th-Tf, Iinterface 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 a la quantité de chaleur transportée
par conduction a travers le liquide. Donc la diminution de Thaye produit la diminution de la
quantité de chaleur dissipée et I’interface devient plus convexe.

On remarque que la diminution de la température de la zone chaude Thaute
entraine la diminution de la quantité de chaleur dissipée al’interface.

- Lesfigures V-9, 10 représentent la répartition des températures en °C.

- Lafigure IV-11 représente la convexité de I’interface en fonction de la température:

AT =Th-Tf.

-.Lesfigures V-9, 10, 11 représenté la variation de la convexité de I’interface en fonction
de la différence AT = Th —Tf. On constate que la variation de la température de la zone
chaude a un grand effet sur la convexité de I’interface bien que le gradient thermique reste
constant.

Donc la diminution de Tpase €entraine la diminution de la quantité de chaleur,
dissipée et I’interface devient plus convexe.
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Fig. V-2 Effet du gradient thermique, avec G = 10 °C /cm
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Fig. V-3 Effet du gradient thermique, avec G =20 °C /cm

Fig. V-4 Effet du gradient thermique, avec G =40 °C /cm
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Fig. V-7 Effet du gradient thermique, avec G = 10°C /cm et 6 =90°
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Fig. IV-9 Effet delatempérature Thaue AT = Th-Tf =2°C
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Fig.lV-10 Effet delatempérature Thaute , AT =Th-Tf =10°C
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IV-2-3 Effet delataille de I’ampoule sur la forme del'interface:
V-2-3-1 Effet delalangueur del’ampoule:

Pour étudier I’effet de la taille de I’ampoule, on prend deux ampoules C2
(Z=10cm, R=2cm), C3 (Z=12cm, R=2cm), et on fixe la vitesse de tirage al mnv, le
gradient thermique imposé est G = 20 C°/cm dans la zone de transition, et AT=Th-Tf =5
Colem, Tf-Th =35 C°.

Les principaux résultats obtenus gréce a la smulation numérique sont présentés
comme suit:

Les Répartitions des températures en C°, sont représentes sur les figures. 1V-12, 13.
- la figure 1V- 14 représente la convexité de I’interface en fonction de la langueur du
creuset.

De I’examen de ces résultats, on obtient que la convexité de I’interface reste
constante, quand on augmentant la langueur de I’ampoule.

IV-2-3-2 Effet du rayon de I’ampoule:

Pour illustrer I’effet du rayon de I’ampoule on prend deux ampoules, C4 (Z=8cm,
R=1cm), C5 (Z=8cm, R=3cm), dans les mémes conditions que I’étude précédente.

Les résulta sont représentés sur les figures 1V-15, 16.

Lafigure 1V- 17 représente la convexité de I’interface en fonction du rayon de I’ampoule.
L’examen de ces résultats, on obtient que la convexité de I’interface augmente Iégérement
avec I’augmentation du rayon de I’ampoule, et auss nous permet d’avoire une grande
partie de cristal soumise a de faibles niveaux de contraintes.

|V-2-4 Effet dela vitesse de tirage sur la forme del'interface:

Pour examiner |'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 possede le méme profile que
dans I'étude précédent (nul dans la zone chaude et froide, égale a 20 °C /cm dans la zone de
trangtion), et AT=Th-Tf =5 C°/cm, Tf-Th =35 C°.

On varie ensuite la vitesse de tirage:de la maniére suivante:
2 mm /h, 3 mm /h. Les principaux résultats obtenus gréce a la smulation numérique sont
présentés comme suiit:

Les répartition des températures en C°, sont représentes sur les figures: 1V-18, 19.

- lafigure IV-20 représente la convexité de I’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
I’ampoule a cause de la discontinuité du gradient thermique permet a déduit une légére
augmentation de la convexité de l'interface.

On conclue donc que I’effet de la vitesse de tirage sur la forme de l'interface est
négligeable.
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Fig. 1V-13 Effet delalongueur 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-19 Effet dela vitesse du tirage, avec Vp =3 mm/h
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Fig. IV-20: Convexité de I’interface en fonction de la vitesse de tirage.
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CONCLUSION GENERALE

L objectif de ce travail est I’étude de I’influence des différents paramétres du four
Bridgman horizontale sur la forme de linterface solide/liquide qui est un facteur
déterminant pour la qudité cristalline des cristaux semi-conducteurs CdTe,
Cette étude est une simulation numérique pour la croissance de ce cristal et cela par
cacul numérique pour la distribution de champ de température dans le creuset
croissance.

Le modéle mathématiques étudié est:
- Un éat gationnaire de la conduction de chaleur
Les caractérisations du systéme étudie sont:
- le systeme est axisymétrique
- les propriétés sont constantes dans les deux phases
- le systéme est unibloque
L ’implémentation de ces modéles mathématiques proposés est basée sur la méthode
des différences finies et le marquage explicite de [Iinterface liquide/solide.
Lesrésultats principaux obtenus.
1- Effet du gradient thermique.

En augmentant le gradient thermique I’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
I’augmentation du gradient.

- lPaugmentation du gradient thermigque imposé a la zone de transition implique

I”augmentation des contraintes thermiques.

2- Effet delatempérature de la zone chaude Thaute

- Une petite différence entre Thaue produit une interface convexe.

- Lavariation de Thate aun grand effet sur la convexité de I’interface.
3- Effet delataille del’ampoule

- La convexité de I’interface reste constante avec I’augmentation de la longueur de
I”’ampoule de croissance.

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

croissance.



CONCLUSION GENERALE

4- Effet delavitessedetirage:
- L’effet de la vitesse de tirage sur la convexité de I’interface est négligeable, la

convexité reste toujours constante.

Enfin comme application a notre &ude, nous avons déterminé les différents
parametres qui régissent la croissance des semi-conducteurs CdTe sont: une basse
température Trase (Th-T =2 2 5°C), un gradient thermique imposé a la zone de transition

(de 15 a20 °C/cm.



ANNEXE A

Approximation des équations aux dérivées partielles par des différencesfinies:

Un probléme aux dérivées partielles nécessite la donnée:

- d’'un domaine D

- D’une éguation aux dérivées partielles (EDP)

- De conditions aux limites

- De conditions initiales (pour les problemes d’évolution).
Pour obtenir une approximation numérique de la solution de ce probléme nous devons
approcher les dérivées partielles de I’EDP en chaque nocaud du domaine discrétisé
(maillage) en utilisant les valeurs de la variable dépendante en ces noauds avoisinants [36].
A-1 Discrétisation du domaine:

Les calcules par différences finies sont effectués suivant un maillage obtenu par
un double réseau de paraléles aux axes régulierement espacés. L’intersection de deus
droites du maillage définie un noaud M de cordonnées (Xm,Ym). Si les paralléles a I’axe x
sont espacées de Ax = h et les paraléles al’axe de Ay = k, le ncaud a comme coordonnées
Xm=iAx=ih, et ym=j Ay = j k ou d’une maniére condensée (i, j). Ains la fonction U(x,
y) prend au point M (Xm, Ym) lavaleur U (i Ax, jAy) =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:

2
UGceh, y+) =UGcy) +h S 000) + kA2 06y) + ﬂyz =y A-l

(n 1)

?ﬂ]— kj— U(x,y)+Rn.

NG 1)'

Ou lerésidu Rn est donné par:

Rn [h—*-— k%]L:ﬁ“hy n k)

Eel]0lf, ne 0, 1]

ouencore Rn =O[ (|| +[k[]' ]

L équation (A-2) signifie qu’il existe un nombre positif constant M tel que:
A-3
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[Rn = M ([hf+ [kp"

i1 | 2
I Ay=k
ey *
Ax=h X

Fig. A —1lemaillage

Le ncaud (i AX, j Ay ) est entoure par les noauds avoisinants montrés sur la figure (A-1), en
développant en série de Taylor pour Ui-1,j, Ui+l,j,Ui-1,j, Ui+2,j autour de la valeur

centrale Ui, j, nous obtenons:

2 3 4
Ui—l.jfl]i,}-hUx+%Uk¢s-];! Uxxx—'Jili—! Uxixx + R 5 A-4
o 2 3 4
Uisl,j=Uij+hUx + j]ZT U +T!- U xxx + ll—r Unxox+ RS A-5
Ui-2,j =Uij 2hUx +2h% Uxx -E 2 Viiog %—h4 Uxxxx+ R™'s A-6
Ui+2j=Uij +2hUx +2h° Uxx + % TR P % b Usooc+ B3 A-7

. 2
lei Ux = % ;Uxx = U ete.... Et toutes les dérivées sont évaluées au nceud (i , j).
0 ax

A-2-1Approximation al’ordre 1en h dela dérivée premiere:

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

Ui~ Ui

(ol = S s o) .(A§)
U, «-Ui;

(ol = S s o) (A-9)
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Nous avons donc approché Ux par des différences finies d’ordre 1 progressives
(ou adroite) et progressives (ou a gauche) respectivement.
A- 2-2 Approximation a I’ordre 2 en h de la dérivée premiére par les différences
centrées:

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

U U,
11112 i g k==
X

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

-U. .
- "R+ 0(h?) (A-10)

A-2-3- Approximation al’ordre 1 en h de dérivée seconde:
En multipliant I’éguation (A-5) par (-2), en goutant le résultat a I’égquation (A-5)
et en négligeant les termes d’ordre 3 et plus, nous obtenons:
T7°v Uik~ Ui Uiz
g k= 2

C’est I’approximation de dérivée seconde a l’ordre 1 en h par les différences, a droite. De

+0(h ) (A-11)

méme, en utilisant les équations (A-4) et (A-6), nous obtenons I’approximation a I’ordre 1

en h de Uxx par différences a gauche:
ﬂZU ||1 j! k = U i’j’k - 2U i-l’j’k +U
ﬂZX hZ

A-2-4- Approximation al’ordre 2 en h de la dérivée seconde:

“2IX +0(h) (A-12)

En goutant les équations (A-4) et (A-5) et en négligeant les termes d’ordre 4 et
plus, nous obtenons:
ﬂZU _ Ui+Lj - 2Ui,j

. +U
ﬂ2X|I’J’_ h2

"L +0O(h) (A-13)

C’est I’approximation de la dérivée seconde al’ordre 2 en h par les différences centrées.
A-2-5- Approximation a I’ordre 2 en h de la dérivée premiére par les différences a
droite et a gauche:

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

Wigiii <M
o] Ly I |
o | i 3 Uny -

1
Usajj +0(h°) A-14

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

A B _'-“:r'i._i +4Ui+|,j —1.|i+:r‘j

2
x| i 7 - +0h) A-15

C’est I’approximation d’ordre 2 en h de la dérivée premiére Ux par les différences a
droite. De méme en utilisant les équations (A, 4) et (A-12), nous obtenons
I’approximation al’ordre 2 en h de la dérivée premiére Ux par les différences a gauche

. 3'..,_" _4Lii—|.j +Ui-—l,j

"-:T[-_l | —_— Ufh: ) A‘16

x| ij h
B-2-6 Approximation de Uy et Uyy

Les approximations de Uy et de Uyy sont oblenues de la méme fagons que celles de Ux et
Uxx et sont données ci-dessous

. Ui i1 =Ups

% i I‘Nk = +0( Al
; Ui j _L-i.j=l

f{; i ———*0 A-18
- Ui ja =Uj 5

L SRS A-19

oo e s+ 0’ A-20
au +3Ui.j —dHiFj_l +Ui-.j—2 3

1k x oK) A2l
2 Ui =2U; i3 +U; 1

':"'[.' N 1] e 1,_|1] !,.|+] ) _

n.’ﬂ AP ; £ 0K A-22
! * k

2 Wis =20y #1004

3 J Lj-1 i, j—1
G_ij.' e B + (k) A-23
r'l},“' | %) k
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Uijar =2U55 +Ujj 5
O A-24
i, k-n

B-2-7 Approximation de la dérivée croisée Uxy

5 v
2ul _alag]l o8k iiv 8x| g 2
oxdy| i ﬂ}lf""-:J i 2 . = A-25
au Uit jor =Ui-pjn 3 o
oF e i jl - 7h +O(h™)  d'aprés A-26
] Ui+],j—] _l"-i—!~i—1 4
i L:'}\. =1 - h +0(h™ ) d'aprés A-27
done :
gx_éﬂ 5i=£%ll = L UiHI+ = UisLisl = Ui-Lj-1 + Uistj-1 ]
+0( he+k j]

A-28
A-2-8 Approximation a 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 noauds avoisinantsune frontiereirréguliere:

Si la frontiére rencontre le maillage rectangulaire en des points qui ne sont pas
des noauds du maillage (voire la figure A-2), nous pouvons traiter cette irrégularité de deux
fagons:

- Utiliser les points du maillage les plus proches comme des points de frontiére,
cet effet perturbe le domaine initial de fagon a le rendre coincider avec les
noauds du maillage.

- Changer le pas des mailles prés de cette frontiére de fagon a avoir des ncauds a
cette frontiére.

La premiére approche est tres simple a traiter et a programmer, mais elle
engendre une erreur considérable. Pour obtenir des résultats précise on déplace les noauds
du maillage jusqu’a ce qu’elles coincident avec cette frontiere (Fig. A-2), on remarque sur

cette figure les cing points ont des distances non uniformes.
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Fig. A-2: Maillage avoisinant une frontiére

Fig. A-3- Allure possible d’une fonction u(x, y) pour uny fixe dansun domaine

irrégulier
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Soit, P-O le point & 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 premiére a ces deux points peut étre approcher en
utilisant les différences centrées comme suit:

aflug , Uo-Up

: (A-29)
eXg. A Ph
La dérivée seconde s’écrit:
U0 U U
é_zz = ﬂ_ (ﬂ_) (A-31)
Tix - A

La distance entre les points P-O et O-A est Y%(ph+ah), donc on peut établir une
approximation de la dérivée partielle du seconde ordre comme suit:

fu u UA-UO_UO-Up
ﬂzu (&)O-A B (ﬁ)P-O _ ah ph

»

x*

(A-32).
;h(p+a) ;h(p+a)

Aprés arrangement on trouve:

'”U .2 (UP-uO , UA- uO
o he{p(p+a) "a(p+a) (A-33)

De méme fagon on trouve:

feu 2(UQ uO _ uB- uo)
™%~ 2 q(q+b) b(q+b)

L’approximation de la dérivée partielle du premier ordre est donnée par:

(A-34)

'nx h o) (A=%9)
L e (A-36)
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PROBLEME PHYSIQUE AVEC INTERFACE:

Des interfaces ou frontieres internes sont présents dans plusieurs applications
physique, comme dans les problemes de transformation de phase et les écoulements multi-
phases (fig. B-1-a) Mathématiquement, un probléeme physique avec interface se traduit par
une équation différentielle partielle (E.D.P) a qui ses codficients et sa solution ont des
discontinuités a travers cette interface.

Dans la smulation numérique de ces problemes comme pour la croissance
Bridgman horizontale qui est un probléme de changement de phase, le marquage et la
représentation de I’interface nécessitent.

1- Une représentation de I’interface pour calculer les quantités locales comme la courbure,

lanormale et latangente.

2- Une recongtitution de I’interface avec chaque déformation et changement
topologie.

3- Distribution et interpolation pour transmettre les informations entre I’interface et les
noauds du maillage uniforme.

4- Congtruction d’une fonction indicatrice, pour former le champ de chague propriété
physique dans le domaine étudié.

B-1- Représentation de I’interface:

Pour marquer explicitement une interface interne entre deux différents milieux,
on utilise un jeux discret de n, points (Xk, Yi) (point de contréle) qui forment un bord de
dimension un lié aux noauds du maillage uniforme de dimension deux (Fig. B-1-b).

L’interface est représentée par le vecteur d’équation paramétrique (Fig. B-1-b).

R(U)=g(u)i +h(u)] (B-1)

Ou on peut trouver la normale, la tangente et la courbure de I’interface a tous

points de I’interface en utilisant les formules.

%:;/hlﬂ (B-2)

g

(=91 *N] (B-3)
g2+h?

=9h-gn (B-4)
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Fig. B-1:a) Interface arbitraire séparant deux milieux différents

b) Ensemble des points de controle d’une interface

c¢) Pointsde contrdle d’uneinterface dansle casd’une
systeme de révolution (ex: Bridgman horizontal)

d) Un point arbitraire X(x, y) del’interface

Ou les primes dénotent les différentiations par rapport au parametre u, et ] sont les
vecteurs unitaires dans la direction x et y respectivement, dans la pratique lorsgue les
positions des points de controle sont connues (pour notre cas les positions des points de
controle de I’interface sont les intersections des verticales du maillage avec I’interface (fig.
B-1-c), les formules des fonctions g et h sont développées par un polynéme de Lagrange

d’ordre n atravers n+1 points adjacents (interpolation du type Lagrange).
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6(U) = §LUXT | 1(w)=] Ly (B-5)
. _ A Uy -
ou: L(u)_jgliu - (B-6)

Et (Xi, Yi) est les coordonnées des points de controle.
B-2- Reconstitution de I’interface:

La topologie de I’interface change au cours de la simulation car pour les
problemes d’évolution qui dépend du temps I’interface bouge conformément a certains
physique, aussi pour les problemes stationnaires, la position de I’interface change avec
chague 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 contréle) au four et a mesure que I’interface se déforme.

B-3- Distribution et interpolation:

A chaque pas du temps pour les problemes d’évolution a chagque itération pour les
problémes stationnaire, il faut que les informations passent entre les points discrets formant
I’interface X et les noauds Xj; formant le maillage uniforme de notre domaine qui ne se
coincide pas nécessairement.

Pour prendre en compte les grandeurs singulieres, comme les sources thermiques
(dues a 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 a
I’interface sur les points de maillage avoisinant I’interface. De la méme maniére cette
fonction est utilisée pour interpoler les champs de variables (comme le champs de la
température) a partir des points du maillage a I’interface [ 33, 26,46].

En utilisant les sources, S, te la température, T, comme exemples, les sources a
I’interface Sk peuvent étre distribuées aux noauds du maillage et le champs de température

Ti,j peut étre interpolé al’interface par les sommations discrétises.

S=a SKF; (Xi)DSK (B-7)
k

T, =8 heT; Fij (XK) (B-8)
ij

Ou Sk est la moyenne des deux distances entre le point K et ces deux voisins proches des

deux cotés de K. F; 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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N e LS -9
i
fi(r), 'r| <1
f)={12-f2-]e), 1<[r|<2 B-10
0, |rz2
3-2+ ,"'l +=1:‘|—4r.= B-11
fi(r) = g

H est le pas du maillage uniforme.
B-4 - Calculedelafonction 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
étre traitées facilement en construisant une fonction indicatrice 1(Xjj). Elle est construite
facilement pour un probléme de changement de phase de phase liquide et solide comme

suit:

i LT B-12

Tf et latempérature de fusion de matériaux.
Cette fonction indicatrice nous permet de calculer le champ de chague propriété physique

dans le domaine étudié.
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Résumé:
L’objectif de ce présent travail est I’étude numérique du croissance cristalline par la
méthode de Bridgman horizontale, pour les semi-conducteur CdTe.

Pour celaon afait 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 lataille de
['ampoule. Le mesure du creuset et la vitesse de tirage sur le courbure de I' interface
solide/liquide.

Cette simulation montre que la convexité de I’interface est reliée avec la distribution
de latempérature dans le creuset de croissance .

M ots clés: simulation numérique, l'interface solide/liquide, différence finies, Bridgman

horizontal, CdTe.
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Abstract:
The objective of our work is the numerical simulation of the thermal transfersin 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.



