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IV-E . Essai d'interpretation des resultats. - Les 
constantes 6lastiques d ' un monocristal sont definics 
it par'tir des fonctions thermodynamiques d'e tat. C'est 
ainsi qu'on definit les constan tps clastiqucs iscntro-
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rature absolue. On admet que dans la method e 
d'impulsions et, en general, dans toutes Ics methodes 
dynamiqu es, les parties adjaccntcs du monocristal qui 
sllbisselll unc contJ'a intc ultrasonorc instantanec de signe 
contrairc, n'ont pas Ic tcmps d'ecltangcr ]'cnergie tItCI'­
m iquc. Lcs CO ll s tantes elastiques ainsi mesurecs sont 
alors ad iaba tiques e t elles pcuvcnt ctre con iderees 
cornme isentropiques , compte tenu de la faible attenua­
tion des ultrasons dans lc monocristal. 

1) Valeurs des constantes elastiques it 250 C. - Le calcul 
de ccs constantes it 250 C fait intcl'venir l'cnergie des 
vihrations des atomes . Par contre, it 00 1<, on peut, 
en premiere approximation fairc abstraction de ces 
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vibrations et considerer les atomes comme etant immo­
biles. Malgre cette simplifi cation, les modeles proposes 
jusqu'a maintenant pour calculer les constantes elas­
tiques des monocristaux ayant la structure du diamant, 
et en particulier ceux du silicium, conduisent a des 
ecarts sensibles entre les valeurs calculees et experi­
mentales. 

Wohlfarth [31] a montre que Ie calcul de ces constantes 
pour Ie silicium a partir d'un modele OU la distribution 
electronique autour du noyau est supposee uniforme 
conduit a une valeur negative pour la constante de 

cisaillement ~ (Cll - C12) . II a aussi montre qu'un 

modele a potentiel central ne convient pas non plus 
pour Ie silicium, et, en general, pour toute structure 
de type diamant, puisqu'il conduit a une valeur llulle 

1 
pour "2 (Cll - C12) · 

Plus recemment, Simon [32] a calcule les constantes 
elastiques du Ge d'apres Ull modele dans lequel la 
distribution electronique supposee tient compte, du 
moins approximativement, des liaisons particulieres de 
covalence entre un atome et ses quatre plus proches 
vOIslns . 

Cette meme methode de cal cuI applique au Si con­
duit (1) aux valeurs indiquees dans Ie tableau V OU 
nous avons egalement porte nos resultats a 250 C. Bien 
que les ecarts entre cette theorie et l'experience restent 
importants, Ie modele propose par Simon a neanmoins 
Ie merite de donner l'ordre de grandeur des COllstantes 
elastiques. On trouvera ailleurs des details sur ce 
modele [17]. 

TABLEAU V 

Constantes eiastiques 1 
en 10 dynes /em2 C •• CIl 2" (Cn - Cn ) 

--- ---
Valeurs theoriqucs it ool( . 132 274 85 

- -- ---
Nos resuilals It 29sol( (*) . 79 165 52 

(*) L'augnlenLation relative des Cij de 2a8°l( a O°l( ne 
depassc pas 1 p. 100. 

2) Variation des constantes elastiques en fonction de la 
temperature. - On sait que la dilatation thermique et la 
variation des constantes elastiques avec la temperature 
sont dues a la nature anharmonique des vibrations 
atomiques. Or, nous avons vu qu'a l'heure actuelle, 
Ie modele Ie plus satisfaisant pour Ie caicul des constantes 
elastiques du Si fait abstraction de ces vibrations. 
En fait, il n'existe actuellement aucune tentative 
theorique pour calculer a la Iois les constantes elastiques 
du Si et leurs variations ell fonction de la temperature. 

En revanche, les travaux de Leibfried et Ludwig 
sur l'anharmonicite dans les monocristaux leur ont 
permis d'obtenir, moyennant certaines approximations, 
une relation generale entre les constantes elastiques et la 
temperature [33]. Toutefois, cette relation contient des 
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parametres qu'on peut determiner en ajustant la relation 
theorique a une partie de la courbe experimentale 
de la variation d'une constante elastique avec la tem­
perature. Cet ajustement permet alors de com parer 
dans tout Ie domaine de temperature les courbes 
theoriques et experimentales. La relation obtenue par 
ces auteurs dans I'approximation dite quasi-harmonique 
est la suivante : 

(23 ) 

D ijkL est une constante qui peut etre calculee, en principe, 

d'apres Ie modele atomique propose. (ijl,' est la valeur 
qu'aurait prise qjl,l a 00 K s' il n'y avait pas de vibrations 
atomiques a cette temperature. Nous avons determine 
ces deux constantes d'apres les resultats experimentaux. 

E"(T) est l'energie moyenne sur toutes les frequences 
d'un oscillateur harmonique quantique a un degre de 
liberte. 

On peut faire quelques remarques sur la relation 
prectidente et sur les hypotheses faites pour la deriver. 
Ces remarques sont : 

k 
1) Soient wp les frequences des vibrations dan les 

r 

trois directions spatiales (r = 1, 2, 3) de l' atome dMini 
pal' l'indice p dans la JTIailIe qui, ell e, est definie par K. 
p = 1,2, ... , Set K = 1,2, ... , N, OU N est Ie nombre 
de mailles dans Ie monocristal dont chacune contient 
S atomes. Pour all eger l'ecriture, nous omettrons, par 
la suite, les indices K, p, r sur les w. Si e(w, T) est I'energie 
d'un oscillateur harmonique quantique a un degre de 
liberte, on ecrit : 

(
V. In W2) (V. In W2) _ 
-- 'e(w, T ) = -- ·e(T )· 3SN. 

~ V.eij T V.eij T 
(24 ) 

hpr 

Ainsi on admet implicitement l'approximation d'Ein­
stein en supposant que tous les oscillateurs vibrent a la 

meme frequence, en l'occurrence VW2. 
2) II est suppose que la temperature n'est pas trop 

elevee pour que la dilatation thermique reste -faible. 
On considere done que l'ecart entre la position moyenne 
de l'atome dans ses vibrations anharmoniques et sa 
position d'equilibre au fond du puits de potentiel est 
infiniment petit du premier ordre. Ensuite, on ne tient 
pas compte des infiniment petits d'ordre superieur. 

3) On voit que l'evaluation de E"(T) depend de la 
distribution des frequences w sur les 3SN degres de 
liberte. Nous avons suppose que cette distribution peut 
etre approchee par celle de Debye. A vrai dire, il aura it 
mieux valu introduire cette hypothese a la place de 
celle d'Einstein dans Ie premier membre de la for­
mule (24). 

4) Si 1'0]] prend d'autres termes dans Ie develop­
pement qui conduit a la relation (23), en gardant les 
memes hypotheses de base, on trouve qu'une meilleure 

approximation ajouterait un terme en "E2(T) au deuxieme 
membre de cette relation. Ceci conduirait a une courbure 
dans la courbe theorique vel'S les hautes temperatures 

ou "E(T) r-.- kT. Or, nous voyons sur les figures 23, 24 

(1) J ous remercions M. S1 10 qui a bien voulu nous communiquer ces resultats. 


