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La physique quantique, c’est quoi ?

Equation de Schrödinger

Principe d’incertitude

Domaine d’applications
Physique de l’infiniment pe;t

Descrip;on de la posi;on, vitesse et 
énergies des par;cules élémentaires 

L’équation fondamentale 

Principe d’Heisenberg
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Dualité onde - corpuscule
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II. d) De l’électron à la quasi-particule
De l·électron à la quasiparticule 

• Electron : 

 
 
 
 
 
 
 

→ Objet simplificateur de problème 

• Quasiparticule : 
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II. d) De l’électron à la quasi-particuleQuasiparticule électronique 

• Electron : 
o 𝑞 ൌ െ𝑒, 

o 𝑚௘ ൌ 9,1.10ିଷ1 kg 

 

• Quasiparticule : 
o 𝑞 ൌ െ𝑒, 

o 𝑘 et 𝐸 ൌ 𝑓 𝑘  

𝜔 ൌ 𝑓 𝑘  𝑘 

𝐸 ൌ 𝑓 𝑘  𝑘 

→ 𝑚 ? Probabilité de présence
« Dieu ne joue pas aux dés » (Einstein)

« Cessez de dire à Dieu, ce qu’il doit faire » (Bohr)

Physique non-intuitive ! à modélisation 
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L’atome vu par la physique quantique : 
vive les électrons ! nuages électroniques !

Modèle de Rutherford Modèle de Bohr Modèle décrit par la 
physique quantique

Noyau 
(protons+
neutrons)Electron

Orbitales atomiques
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NOTRE GRANDE QUESTION: 
Comment modéliser les électrons des atomes dans la matière ?

Matière =  1022 atomes/cm3

Modélisation des électrons dans la matière: 
UN PROBLEME DIFFICILE !

à Physique du Solide

Physique de l’infiniment grandPhysique de l’infiniment petit

Physique quantique
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Modélisation des électrons dans la matière

Propriétés thermiques Propriétés électriques Propriétés optiques
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Comment modéliser les électrons des atomes dans la ma4ère ?

Le solide (1024 atomes)
Physique du Solide

   
Année universitaire 2020/21 

 
 

Département « Matériaux » – Année 3 
 

Apprentissage Par Problèmes (APP): 
« De la molécule aux matériaux solides » 

 

S6 – UE 4 Physique et Matériaux 
Physique et semiconducteurs - Partie I : Physique du Solide 

 
 

APP 3 : « A plusieurs, on est plus fort ! »  

 
Apprentissages visés 

 
Modèle de Sommerfeld - Niveau/surface de Fermi  

Densité des états électroniques - Statistique de Fermi-Dirac 
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Ce livret appartient à : 
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L’atome
La molécule (qq atomes)

Modèle de 
l’atome isolé

Modèle de l’atome non-isolé

Liaisons Chimiques

Le connu Le nouveau 
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← → 2π
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1s
2s

2p
Etats occupés

Etats vides

nb d’atomes = nb de niveaux possibles



Place de la modélisation : recherche, enseignement, étudiant
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Plan de l’exposé

1. La modélisation des électrons dans la recherche

2. La modélisation des électrons dans l’enseignement supérieur

3. Notre approche pédagogique de la modélisation des électrons

4. Analyse du dispositif APP

5. Pistes pour pratiquer la modélisation avec les étudiants

Support d’étude 
pour la modélisation 

Modélisation des électrons 
dans la matière

Propriétés thermiques

Propriétés électriques

Propriétés op6ques
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Plan de l’exposé

1. La modélisation des électrons dans la recherche

Support d’étude 
pour la modélisation 

Modélisation des électrons 
dans la matière

Propriétés thermiques

Propriétés électriques

Propriétés op6ques

a. Equation à résoudre : un problème insoluble !
b. Les modèles ab-initio
c. Les modèles empiriques
d. Le modèle des liaisons fortes
e. Bilan des méthodes et des usages



1. Recherche – a) Equation à résoudre : un pb insoluble !

10

Equation de Schrödinger

5

I. LA LIAISON CHIMIQUE :

ETUDE THEORIQUE 
METHODE DES VARIATIONS

CHAPITRE I
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I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

L’ion moléculaire H2
+ : étude théorique

L’équation de Schrödinger a permis de décrire parfaitement 
l’atome d’hydrogène: 1 noyau et 1 électron

Orbitale Atomique
Les orbitales obtenues ont été ensuite 
utilisées pour la construction des fn 
d’ondes des atomes polyélectroniques

Interaction d’é- avec plusieurs noyaux :
Orbitale Moléculaire Théorie des Orbitales Moléculaires

(dvpt dans les années 30)

Cas le plus simple: 2 noyaux + 1 e-

L’ion H2
+ ion moléculaire

Espèce stable
Par spectroscopie: longueur de liaison 106pm

énergie de liaison 268kJmol-1 (0.103Eh)

Résolution exacte dans le 
cas le plus simple puis 
utilisées dans la 
construction des OM des 
molécules plus complexes
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I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

Description par la mécanique quantique:

Fonction d’état d’un e- soumis à l’interaction de 2 protons

H          H
A B

R

e-rA rB

L’équation de Schrödinger peut parfaitement être décrite pour 
cette molécule:

HΨ = E Ψ
8

I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

HΨj (rA, rB, R) = Ej Ψj (rA, rB, R)

correspondent à l’ensemble des fonctions d’ondes 
moléculaires
Permettent de repérer la position de l’électron par rapport au 
noyau 
(fonctions propres de l’opérateur hamiltonien

sont les valeurs propres associées qui 
correspondent aux niveaux d’énergies 
associées

Ψ(rA, rB, R)

Ej

5
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I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

HΨj (rA, rB, R) = Ej Ψj (rA, rB, R)

Approximation de Born - Oppenheimer

Les noyaux A et B sont immobiles devant le déplacement
de l’électron
On considère que la masse élevée des noyaux justifie de 
les considérer peu mobiles autour d’une position moyenne 
quand on considère les électrons
On néglige donc le mouvement d’entraînement de la 
molécule

R est un paramètre
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I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

H          H
A B

R

e-rA rB

Expression de l’opérateur hamiltonien:

H
Ô

=
Ñ2

2 me
 “2 -

e2

4 pe0 rA

-
e2

4 pe0 rB

+
e2

4 pe0 R

Attraction de l’e-
par HA et HB

Répulsion des 
deux noyaux

T V
Terme d’énergie 
cinétique

Terme d’énergie 
potentielle

Lié seulement à l’e- car 
Approximation de Born- Oppenheimer
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I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

Principe de la méthode des variations

On définit une solution approchée Ψapp fonction d’un ou de plusieurs 
paramètres (c ou c1et c 2 …). Pour cette solution on calcule la valeur 
moyenne de l’énergie en fonction de c (c1 et c 2).

< E > =
‡

t
yapp

*  H
Ô

yapp „ t

‡
t

yapp
* yapp „ t

On recherche alors la (ou les) valeurs de l’énergie obtenue pour la 
(ou les) conditions suivantes (minimisation de l’énergie)

∑ < E >
∑  c1

= 0 et
∑ < E >

∑  c2
= 0

∑ < E >
∑ c

= 0

On détermine ainsi la (ou les) valeurs de c qui permettent de calculer E.

Théorème : on a toujours

Voir APP1 Annexe Mathématique : 
Méthode des variations

< E > ¥ E0

Les résultats théoriques obtenus de façon rigoureuse pour l’ion H2
+ ne sont plus 

possibles pour des systèmes plus compliqués
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I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

Résolution de l’équation de Schrödinger pour H2
+ par la 

Méthode des variations OM_CLOA

On définit une solution approchée 
Ψapp fonction d’un ou de plusieurs 
paramètres (c1et c 2). 

< E > =
‡

t
yapp

*  H
Ô

yapp „ t

‡
t

yapp
* yapp „ t

∑ < E >
∑  c1

= 0 et
∑ < E >

∑  c2
= 0

On détermine ainsi la (ou les) valeurs de c qui permettent de calculer E.

H          H
A B

R

e-rA rB

(1sA) (1sB)

Fonctions d’onde
Orbitales Atomiques

Pour cette solution on calcule la 
valeur moyenne de l’énergie en 
fonction de c1 et c 2.

yapp = c1 1 sA + c2 1 sB

Orbitale Moléculaire = Combinaison Linéaire d’ 
Orbitales Atomiques

On recherche alors la (ou les) valeurs de l’énergie obtenue pour la 
(ou les) conditions suivantes (minimisation de l’énergie)
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Mieux comprendre par la simulation numérique

Encadré 1

LES APPROCHES DE CHAMP MOYEN

En mécanique quantique, les électrons ne peuvent plus être
décrits de façon déterministe. Le carré de la « fonction
d’onde électronique à N électrons » ψ({ri }) (avec ({ri }) =
(r1, r2, .., rN )) nous donne la probabilité de trouver les N
électrons en r1, r2, ..., rN respectivement. Cette distribution
probabiliste des électrons implique que toute observable 
physique doit être calculée comme une moyenne sur toutes les
configurations électroniques possibles. Ainsi, l’énergie
E({RI }) d’un système de positions atomiques
({RI }) = (R1, R2, .., Rn) s’écrit comme l’intégrale
E({RI }) =

∫
dr1...drN |ψ({ri })|2 H({RI }; {ri }) de 

l’hamiltonien H({RI }; {ri }) du système :

H =
N∑

i=1
−∇i

2

2
−

∑

i,I

Z I
|RI − ri |

+
∑

i #= j

1
|rj − ri |

qui comprend l’énergie cinétique (en ∇2) des électrons et 
l’interaction coulombienne entre charges (électrons de charge
−e = −1 en unités atomiques et ions de charge Z I ). Or le
nombre de configurations diverge avec la taille du système :
supposons qu’une (petite) molécule avec N = 10 électrons
occupe dans l’espace un volume de 10 Å3 divisé en
10 × 10 × 10 petits cubes, chaque électron ayant une 
probabilité non nulle d’occuper chaque petit cube, on se
retrouve avec grosso modo 1 000N = 1030 configurations.
Avec les ordinateurs actuels pouvant effectuer 1012 opérations
par seconde (un terraflop), les temps de calcul deviennent
rapidement prohibitifs. Certaines techniques (Monte Carlo
quantique, interaction de configurations, etc.) permettent de
réduire le nombre de configurations réellement importantes
mais les approches à N-corps demeurent limitées à l’étude de
systèmes ne comprenant pas plus d’une centaine d’électrons.

Pour essayer de contourner ce problème numérique, les 
physiciens ont développé des approches dites « de champ
moyen ». Au lieu de chercher à décrire tous les électrons
simultanément, on va essayer de regarder le comportement
d’un seul électron soumis à un potentiel électronique moyen
Ṽ ee qui reproduirait l’effet de tous les autres électrons sur cet
électron test. Si cela est possible, on retrouve un hamiltonien
« à une variable » :

H = −1
2
∇r

2 −
∑

I

Z I
|RI − r|

+ Ṽ ee(r)

agissant sur la fonction d’onde φ(r) de l’électron test. Le
nombre de degrés de liberté est ainsi réduit à trois (le vecteur
r). De grands noms (entre autres, Thomas, Fermi, Hartree,
Fock) se sont attaqués à ces approches. Une formulation très
répandue est la « théorie de la fonctionnelle de la densité »
(DFT). Elle est basée sur quelques théorèmes qui prouvent

Figure - Dispersion des énergies de phonon de Fe bcc (avec l’autorisa-
tion de A. Dal Corso). Lignes pointillées : DFT-LDA. Lignes pleines :
DFT-GGA. Diamants : diffusion de neutrons. En abscisse, les directions
principales de la zone de Brillouin des vecteurs d’onde de phonons.

qu’il est possible de reformuler exactement le problème à 
N-corps à l’aide d’un potentiel effectif Ṽ ee qui ne dépendrait
que de la densité de charge totale n(r) du système. Ces 
théorèmes sont très formels et ne disent en rien à quoi 
ressemble le potentiel moyen. Concrètement, il est nécessaire
de proposer une expression explicite pour la fonctionnelle
V ee[n] : il faut donc faire des approximations. Une 
approximation très utilisée est celle de la « densité locale »
(LDA). Des calculs quantiques à N-corps (Monte Carlo) ont
été effectués pour le gaz homogène d’électrons interagissants
(densité de charge n uniforme). Pour ces systèmes simples, le
potentiel moyen Ṽ ee

hom (n) a pu être reproduit numériquement
avec une grande précision pour différentes valeurs de n. En
LDA, on va supposer que le potentiel moyen Ṽ ee(r) du 
système réel (non homogène) de densité n(r) est égal à
Ṽ ee

hom(n = n(r)) . Cette approximation, qui suppose que

Ṽ ee(r) est purement locale (car ne dépendant que de l’état du 
système au point r), ne fait intervenir aucun paramètre : elle
reste ab initio. D’autres fonctionnelles plus sophistiquées
(dites GGA) avec des termes qui dépendent du gradient de la
charge n(r) (afin de rendre Ṽ ee moins locale) ont depuis été
introduites. Nous reproduisons ci-dessous un spectre de 
phonons calculé en DFT pour le fer (bcc) utilisant deux
approximations pour Ṽ ee.

L’approche DFT s’est très largement imposée. Elle permet
ainsi d’étudier des systèmes comprenant jusqu’à plusieurs 
centaines d’atomes. Le prix Nobel de chimie 1998 a 
récompensé l’un de ses inventeurs, Walter Kohn.

Système à 
N électrons

Molécule H2+ à 
1 électron

Ex: N=10 e- qui occupe un volume de 10 Å3 divisé en 10x10x10 
petits cubes à grosso modo 1000N = 1030 configurations à calculer

à Problème insoluble au-delà de 100 électrons (quelques atomes) …

Le calcul exact possible pour quelques électrons 
à l’aide de puissants ordinateurs 



1. Recherche – b) Les modèles ab-initio

11

1. Approches du champ moyen (1930-1990)

Approximation de Hartree-Fock
Modèle de Thomas-Fermi
Méthode de la DFT (Théorie de la fonctionnelle de la densité)
…

Principe : Calcul pour 1 seul électron en 
considérant que les autres électrons forme un 

potentiel moyen Ve-e
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nombre de configurations diverge avec la taille du système :
supposons qu’une (petite) molécule avec N = 10 électrons
occupe dans l’espace un volume de 10 Å3 divisé en
10 × 10 × 10 petits cubes, chaque électron ayant une 
probabilité non nulle d’occuper chaque petit cube, on se
retrouve avec grosso modo 1 000N = 1030 configurations.
Avec les ordinateurs actuels pouvant effectuer 1012 opérations
par seconde (un terraflop), les temps de calcul deviennent
rapidement prohibitifs. Certaines techniques (Monte Carlo
quantique, interaction de configurations, etc.) permettent de
réduire le nombre de configurations réellement importantes
mais les approches à N-corps demeurent limitées à l’étude de
systèmes ne comprenant pas plus d’une centaine d’électrons.

Pour essayer de contourner ce problème numérique, les 
physiciens ont développé des approches dites « de champ
moyen ». Au lieu de chercher à décrire tous les électrons
simultanément, on va essayer de regarder le comportement
d’un seul électron soumis à un potentiel électronique moyen
Ṽ ee qui reproduirait l’effet de tous les autres électrons sur cet
électron test. Si cela est possible, on retrouve un hamiltonien
« à une variable » :

H = −1
2
∇r

2 −
∑

I

Z I
|RI − r|

+ Ṽ ee(r)

agissant sur la fonction d’onde φ(r) de l’électron test. Le
nombre de degrés de liberté est ainsi réduit à trois (le vecteur
r). De grands noms (entre autres, Thomas, Fermi, Hartree,
Fock) se sont attaqués à ces approches. Une formulation très
répandue est la « théorie de la fonctionnelle de la densité »
(DFT). Elle est basée sur quelques théorèmes qui prouvent

Figure - Dispersion des énergies de phonon de Fe bcc (avec l’autorisa-
tion de A. Dal Corso). Lignes pointillées : DFT-LDA. Lignes pleines :
DFT-GGA. Diamants : diffusion de neutrons. En abscisse, les directions
principales de la zone de Brillouin des vecteurs d’onde de phonons.

qu’il est possible de reformuler exactement le problème à 
N-corps à l’aide d’un potentiel effectif Ṽ ee qui ne dépendrait
que de la densité de charge totale n(r) du système. Ces 
théorèmes sont très formels et ne disent en rien à quoi 
ressemble le potentiel moyen. Concrètement, il est nécessaire
de proposer une expression explicite pour la fonctionnelle
V ee[n] : il faut donc faire des approximations. Une 
approximation très utilisée est celle de la « densité locale »
(LDA). Des calculs quantiques à N-corps (Monte Carlo) ont
été effectués pour le gaz homogène d’électrons interagissants
(densité de charge n uniforme). Pour ces systèmes simples, le
potentiel moyen Ṽ ee

hom (n) a pu être reproduit numériquement
avec une grande précision pour différentes valeurs de n. En
LDA, on va supposer que le potentiel moyen Ṽ ee(r) du 
système réel (non homogène) de densité n(r) est égal à
Ṽ ee

hom(n = n(r)) . Cette approximation, qui suppose que

Ṽ ee(r) est purement locale (car ne dépendant que de l’état du 
système au point r), ne fait intervenir aucun paramètre : elle
reste ab initio. D’autres fonctionnelles plus sophistiquées
(dites GGA) avec des termes qui dépendent du gradient de la
charge n(r) (afin de rendre Ṽ ee moins locale) ont depuis été
introduites. Nous reproduisons ci-dessous un spectre de 
phonons calculé en DFT pour le fer (bcc) utilisant deux
approximations pour Ṽ ee.

L’approche DFT s’est très largement imposée. Elle permet
ainsi d’étudier des systèmes comprenant jusqu’à plusieurs 
centaines d’atomes. Le prix Nobel de chimie 1998 a 
récompensé l’un de ses inventeurs, Walter Kohn.

Approche classique permettant le 
calcul jusqu’à 1000 atomes

(temps de calcul en N3)
Prix Nobel de Chimie 
Walter Kohn en 1998

2. Approches perturbatives (1990 - …)
Principe : Théorie de la perturbation à N-corps à 

partir de fonction de Green G0 (tel un jeu de 
billard quantique)

Approximation dite GW 
(nécessaire pour la précision de la bande interdite)

Approche moderne plus précise 
permettant le calcul jusqu’à 

1000 atomes 
(temps de calcul en N4)
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Mieux comprendre par la simulation numérique

Encadré 2

LES APPROCHES PERTURBATIVES
La difficulté en mécanique quantique réside dans la descrip-
tion des interactions inter-électroniques. En corrolaire, un
système où on suppose que les électrons n’interagissent pas
est facile à décrire. Cette remarque est à l’origine d’une
approche alternative à celles de champ moyen : les théories
de perturbation. Dans ce type de techniques, on regarde com-
ment un système évolue quand on « branche » une perturba-
tion (par exemple, champ électrique ou magnétique). La théo-
rie nous permet alors de calculer de façon approchée les 
grandeurs physiques associées au système perturbé en se
basant sur la seule connaissance de la perturbation et du 
système non perturbé (fonctions d’onde et énergie 
principalement). Dans le contexte du problème à N-corps, la
perturbation devient le potentiel coulombien d’interaction
entre électrons et le système non perturbé est le gaz 
d’électrons non interagissants. Une formulation 
particulièrement féconde de ces théories est basée sur 
la fonction de Green G(r, r′; τ ) qui représente l’amplitude de
probabilité qu’ayant mis un électron en r à un temps t = 0,
on le retrouve en r′ à t = τ . Les théories de perturbation peu-
vent alors se reformuler sous la forme du « billard
quantique » : un électron peut aller de r à r′ sans « entrer en
collision » avec un autre électron (probabilité G0) ou bien en
subissant une collision, puis deux, etc. 

0

G

G
G

G 0

00

0
0

G
r r’

G

Figure 1 - Le billard quantique illustré.

Figure 2 - Niveaux moléculaires occupés de C2H4/Si(001). Les carrés
rouges sont l’expérience « en centre de zone ». Les points noirs sont les
résultats théoriques. Le fond continu grisé correspond aux niveaux
énergétiques des états du silicium (théorie). Les directions principales
dans la zone de Brillouin sont indiquées en abscisse. La position rela-
tive des états du silicium et de la molécule contrôle la réactivité chi-
mique de l’espèce adsorbée et donc les phénomènes de catalyse en sur-
face.

Cette équation (dite de Dyson) permet de retrouver notre
assertion que le système perturbé (décrit par G) est accessible
à partir de la seule connaissance du système non perturbé
(G0) et de la perturbation V. 
L’idée est relativement simple mais la mise en œuvre est très
compliquée car la perturbation (le potentiel coulombien en
1/r), loin d’être une petite correction à l’énergie cinétique des
électrons et à l’interaction électrons-ions, est un terme 
dominant qui présente des divergences aux courtes distances.
Nous reproduisons ci-dessous nos résultats afférents aux
niveaux d’énergie électronique d’une molécule d’éthane 
déposée sur une surface de silicium calculés en DFT (LDA) et
avec l’aide d’une de ces théories de perturbation (GW). Plus
précises, les approches perturbatives sont plus onéreuses.
Ainsi, les temps de calcul associés aux approches DFT et GW
croissent comme N 3 et N 4 respectivement (N nombre 
d’électrons). Pour fixer respectivement les idées, les calculs
présentés ci-dessus ont nécessité ∼ 100 heures et ∼ 600
heures en DFT et GW sur une bonne station de travail.

G0 est par définition la fonction de Green des électrons non
interagissants et s’exprime facilement à l’aide de leurs 
fonctions d’onde φ0

n(r) . En notant V « l’événement collision
entre deux électrons », le jeu du billard quantique s’écrit :
G = G0+ G0V G0 + G0V G0V G0 + ... , série en puissances
successives de V qui peut se réécrire : G = G0 + G0V G.

sodium et l’iode ont été réalisés
expérimentalement, conduisant à de
nombreux phénomènes surprenants
comme l’apparition de la supracon-
ductivité (Tc = 8 K), la diminution
de la compressibilité ou la stabilisa-

tion sous pression. Ces résultats ont
pu être expliqués par la théorie. De
plus, les simulations permettent de
tester en quelques semaines l’effet
du dopage par un grand nombre
d’atomes différents. Nous pouvons

ainsi prédire quels atomes dopants
vont conduire aux matériaux les
moins compressibles ou possédant
des propriétés électroniques spéci-
fiques (caractère métallique ou large
gap dans le visible).

Méthodes « ab-initio » sans « a priori » (sans donnée expérimentale)



1. Recherche – c) Les modèles empiriques

12

Méthode k.p
Principe : Méthode qui combine la théorie de la perturbation et une méthode 

empirique. Les calculs sont corrigés par des données expérimentales

Approche pratique et précise 

Méthode couramment utilisée 
dans les laboratoires par les 

non-expert de la modélisation

Méthodes qui combinent la théorie avec des données expérimentales

impulsionvecteur d’onde

Perturbation

Outil pratique de simulation

Modèle corrigé par des 
données empiriques

Masses effectives m à m*

Quasi-particule : la masse de l’électron est modifiée de 
manière artificielle pour tenir compte du réseau 
cristallin. m* dépend du matériau et de la direction de k

Théorie de la perturbation



1. Recherche – d) Le modèle des liaisons fortes

13

Méthode des liaisons fortes appliquées à la liaison π (orbitale atomique pz)

Approxima;on de Hückel : interac;ons seulement avec les atomes 1er voisins

Principe : La solution de la fonction d’onde est une combinaison 
linéaire des orbitales atomiques de tous les atomes 

Approche précise pour décrire les couches s et p qui s’applique à des solides

2 atomes 4 atomes N atomes (graphène) 

Méthode dite LCAO



1. Recherche – e) Bilan des méthodes et des usages

14

Se pose la question : comment enseigner ces modèles et les rendre accessibles ?

Calculs exacts Modèles ab-initio Modèle 
empirique k.p

Modèle Liaisons 
fortes

Quoi ? 10 atomes 1000 atomes Solide Solide 
Comment ? Très précis Assez précis Très précis Précis
Qui ? Chercheur-expert Chercheur-expert Tous Chercheur-expert

Exemple sur mon activité de recherche

3 monocouches atomiques de GaNPuits quantique GaN 
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Méthode 
k.p



Place de la modélisation : recherche, enseignement, étudiant
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Plan de l’exposé

2. La modélisation des électrons dans l’enseignement supérieur

Support d’étude 
pour la modélisation 

Modélisation des électrons 
dans la matière

Propriétés thermiques

Propriétés électriques

Propriétés optiques

a. L’approche du point de vue des « Chimistes »
b. L’approche du point de vue des « Physiciens »
c. L’approche du point de vue des « Théoriciens »
d. Les obstacles épistémologiques 



2. Enseignement – a) Approche des « Chimistes »

16

LCAO avec quelques atomes 
et … hop ! On généralise à N 
atomes pour un solide

MAT3 - Physique du Solide

II. c) Modèle des liaisons fortes: Principe

73

Principe de la méthode des liaisons fortes
Si on considère une chaîne atomique (1D)

En (k) = E 0 + 2α + 2β cos(ka)

MAT3 - Physique du Solide

Méthode intéressante pour décrire les électrons de 
cœur localisés près du noyau des atomes (niveaux s et p)

II. c) Modèle des liaisons fortes

Méthode des liaisons fortes

74

Solide Atome 
isolé

Le modèle des liaisons fortes 
à Combinaison linéaire des orbitales atomiques des atomes (méthode LCAO)

Méthode efficace pour 
décrire les électrons de cœur 

(couches s et p)

MAT3 - Physique du Solide

II. c) Modèle des liaisons fortes: Principe

71

La méthode s’appuie sur :                                                                                     
la combinaison linéaire d’orbitales atomiques (LCAO)

Exemple d’une chaine linaire d’atomes 
identiques ayant une orbitale atomique 1s

Exemple de métaux (Al, Mg, Na) 
ayant plusieurs types d’orbitales

MAT3 - Physique du Solide

II. c) Modèle des liaisons fortes: Principe

72

Principe de la méthode des liaisons fortes

Combinaison linéaire 
d’orbitales atomiques (LCAO) ψ = cnφn

n
∑

Théorème de Bloch Ψ k (x + a) = eik⋅a ⋅Ψ k (x)

Si on considère une chaîne atomique (1D)

cn+1 = eikacn

Expression de l’énergie (1D) 
pour une bande :

E(k) = E0 + 2α + 2β cos(ka)

Expression de l’énergie (3D) 
pour une bande :

E(k) = E0 + nα + βe−i
!
k ⋅
!
Rm

Rm

∑
Nombre de 1er voisins

Vecteur reliant 
1 atomes à ses 

1ers voisins

α: intégrale coulombienne
β: intégrale d’échange



2. Enseignement – b) Approches des « Physiciens »

1. Modèle des électrons quasi-libres + théorème de Bloch 

MAT3 - Physique du Solide

k

E

p
a

p
a

Egap = 2V2π/a

Par conséquent, il y a
formation d’une bande
d’énergie interdite
quand les électrons
sont situés à la
frontière des zones de
Brillouin.

En 1D, cette condition
correspond aux valeurs
de k égale à:

a
nk p

=

Calcul de perturbation au point de Brillouin
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II. b) Structure de bande 1D: cas de la chaine d’atomes 

MAT3 - Physique du Solide

Schéma de la zone étendue Schéma des la zone réduite

k

E

0 papa
2p
a

2p
a

3p
a

4p
a

3p
a

4p
a

1 2 3 4 512345

k

E

0 p
a

pa

3e bande

2e bande

1ère bande
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II. b) Structure de bande 1D: cas de la chaine d’atomes 

MAT3 - Physique du Solide

Zone étendue Zone réduite

Modèle des 
électrons libres dans 
un potentiel périodique

Modèles des électrons 
quasi-libres dans un 
potentiel périodique

La théorie des 
bandes d’énergie
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II. b) Structure de bande 1D: cas de la chaine d’atomes 

MAT3 - Physique du Solide

ii. Structure de bande 2D

Cas d’un réseau 2D d’atomes

MAT3 - Physique du Solide

Exemple du diagramme de bande du semiconducteur Ge
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II. b) Structure de bande 3D: cas d’un matériau massif

MAT3 - Physique du Solide

Bande interdite directe/indirecte

Ge Si GaAs

56

Gap Indirect 
(0.66 eV)

Gap Indirect 
(1.12 eV)

Gap Direct   
(1.43 eV)

Microélectronique Optoélectronique

II. b) Structure de bande 3D: cas d’un matériau massif

MAT3 - Physique du Solide

Exemple du diagramme de bande du semiconducteur Ge
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II. b) Structure de bande 3D: cas d’un matériau massif

MAT3 - Physique du Solide

Bande interdite directe/indirecte

Ge Si GaAs

56

Gap Indirect 
(0.66 eV)

Gap Indirect 
(1.12 eV)

Gap Direct   
(1.43 eV)

Microélectronique Optoélectronique

II. b) Structure de bande 3D: cas d’un matériau massif

MAT3	-	Physique	du	Solide	

Calcul pour l�état fondamental, T = 0K 

kx 

ky 

L�énergie d�un état Ei 
correspond à sa distance 
par rapport à l�origine car :  m

k
E i
i 2

22!
=

ki 

Les états remplis se  
trouvent à l�intérieur  

d�une sphère  
de rayon kF 

 (rayon de Fermi) 

Le modèle de Sommerfeld : calcul des états occupés 

15 

MAT3	-	Physique	du	Solide	

L’espace réel/ espace réciproque des k / zone de Brillouin  

16 

NE PAS 
CONFONDRE 

  
a ET L !!! 

 
a = 0,3 nm 

L = 1 m 

1ere ZB 

Courbe de dispersion E=f(k) 

E =
!2

2m
kx

2

�• 
�• 
�• 
�• 
�• 

← → 2π
L

x 

y 

z 

L 

Modèle des électrons libres
(Modèle de Sommerfeld) 

Modèle des 
électrons quasi-libres

Modèle des électrons quasi-
libres avec le théorème de Bloch Description de la 

structure de bande réelle

17

Calcul de 
perturbation en 

π/a et –π/a

Périodicité de E liée à la 
périodicité du réseau 

cristallin
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2. Modèle de Kronig-Penney

Résolution de Schrödinger en 
considérant un potentiel périodique 

carré fini pour le réseau cristallin

Modèle simple avec des 
calculs assez facile d’accès
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Modèle 1

⇩
Modèle 2

⇩
Modèle 3

⇩
…

13

Mieux comprendre par la simulation numérique

Encadré 1

LES APPROCHES DE CHAMP MOYEN

En mécanique quantique, les électrons ne peuvent plus être
décrits de façon déterministe. Le carré de la « fonction
d’onde électronique à N électrons » ψ({ri }) (avec ({ri }) =
(r1, r2, .., rN )) nous donne la probabilité de trouver les N
électrons en r1, r2, ..., rN respectivement. Cette distribution
probabiliste des électrons implique que toute observable 
physique doit être calculée comme une moyenne sur toutes les
configurations électroniques possibles. Ainsi, l’énergie
E({RI }) d’un système de positions atomiques
({RI }) = (R1, R2, .., Rn) s’écrit comme l’intégrale
E({RI }) =

∫
dr1...drN |ψ({ri })|2 H({RI }; {ri }) de 

l’hamiltonien H({RI }; {ri }) du système :

H =
N∑

i=1
−∇i

2

2
−

∑

i,I

Z I
|RI − ri |

+
∑

i #= j

1
|rj − ri |

qui comprend l’énergie cinétique (en ∇2) des électrons et 
l’interaction coulombienne entre charges (électrons de charge
−e = −1 en unités atomiques et ions de charge Z I ). Or le
nombre de configurations diverge avec la taille du système :
supposons qu’une (petite) molécule avec N = 10 électrons
occupe dans l’espace un volume de 10 Å3 divisé en
10 × 10 × 10 petits cubes, chaque électron ayant une 
probabilité non nulle d’occuper chaque petit cube, on se
retrouve avec grosso modo 1 000N = 1030 configurations.
Avec les ordinateurs actuels pouvant effectuer 1012 opérations
par seconde (un terraflop), les temps de calcul deviennent
rapidement prohibitifs. Certaines techniques (Monte Carlo
quantique, interaction de configurations, etc.) permettent de
réduire le nombre de configurations réellement importantes
mais les approches à N-corps demeurent limitées à l’étude de
systèmes ne comprenant pas plus d’une centaine d’électrons.

Pour essayer de contourner ce problème numérique, les 
physiciens ont développé des approches dites « de champ
moyen ». Au lieu de chercher à décrire tous les électrons
simultanément, on va essayer de regarder le comportement
d’un seul électron soumis à un potentiel électronique moyen
Ṽ ee qui reproduirait l’effet de tous les autres électrons sur cet
électron test. Si cela est possible, on retrouve un hamiltonien
« à une variable » :

H = −1
2
∇r

2 −
∑

I

Z I
|RI − r|

+ Ṽ ee(r)

agissant sur la fonction d’onde φ(r) de l’électron test. Le
nombre de degrés de liberté est ainsi réduit à trois (le vecteur
r). De grands noms (entre autres, Thomas, Fermi, Hartree,
Fock) se sont attaqués à ces approches. Une formulation très
répandue est la « théorie de la fonctionnelle de la densité »
(DFT). Elle est basée sur quelques théorèmes qui prouvent

Figure - Dispersion des énergies de phonon de Fe bcc (avec l’autorisa-
tion de A. Dal Corso). Lignes pointillées : DFT-LDA. Lignes pleines :
DFT-GGA. Diamants : diffusion de neutrons. En abscisse, les directions
principales de la zone de Brillouin des vecteurs d’onde de phonons.

qu’il est possible de reformuler exactement le problème à 
N-corps à l’aide d’un potentiel effectif Ṽ ee qui ne dépendrait
que de la densité de charge totale n(r) du système. Ces 
théorèmes sont très formels et ne disent en rien à quoi 
ressemble le potentiel moyen. Concrètement, il est nécessaire
de proposer une expression explicite pour la fonctionnelle
V ee[n] : il faut donc faire des approximations. Une 
approximation très utilisée est celle de la « densité locale »
(LDA). Des calculs quantiques à N-corps (Monte Carlo) ont
été effectués pour le gaz homogène d’électrons interagissants
(densité de charge n uniforme). Pour ces systèmes simples, le
potentiel moyen Ṽ ee

hom (n) a pu être reproduit numériquement
avec une grande précision pour différentes valeurs de n. En
LDA, on va supposer que le potentiel moyen Ṽ ee(r) du 
système réel (non homogène) de densité n(r) est égal à
Ṽ ee

hom(n = n(r)) . Cette approximation, qui suppose que

Ṽ ee(r) est purement locale (car ne dépendant que de l’état du 
système au point r), ne fait intervenir aucun paramètre : elle
reste ab initio. D’autres fonctionnelles plus sophistiquées
(dites GGA) avec des termes qui dépendent du gradient de la
charge n(r) (afin de rendre Ṽ ee moins locale) ont depuis été
introduites. Nous reproduisons ci-dessous un spectre de 
phonons calculé en DFT pour le fer (bcc) utilisant deux
approximations pour Ṽ ee.

L’approche DFT s’est très largement imposée. Elle permet
ainsi d’étudier des systèmes comprenant jusqu’à plusieurs 
centaines d’atomes. Le prix Nobel de chimie 1998 a 
récompensé l’un de ses inventeurs, Walter Kohn.
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qu’il est possible de reformuler exactement le problème à 
N-corps à l’aide d’un potentiel effectif Ṽ ee qui ne dépendrait
que de la densité de charge totale n(r) du système. Ces 
théorèmes sont très formels et ne disent en rien à quoi 
ressemble le potentiel moyen. Concrètement, il est nécessaire
de proposer une expression explicite pour la fonctionnelle
V ee[n] : il faut donc faire des approximations. Une 
approximation très utilisée est celle de la « densité locale »
(LDA). Des calculs quantiques à N-corps (Monte Carlo) ont
été effectués pour le gaz homogène d’électrons interagissants
(densité de charge n uniforme). Pour ces systèmes simples, le
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hom (n) a pu être reproduit numériquement
avec une grande précision pour différentes valeurs de n. En
LDA, on va supposer que le potentiel moyen Ṽ ee(r) du 
système réel (non homogène) de densité n(r) est égal à
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hom(n = n(r)) . Cette approximation, qui suppose que

Ṽ ee(r) est purement locale (car ne dépendant que de l’état du 
système au point r), ne fait intervenir aucun paramètre : elle
reste ab initio. D’autres fonctionnelles plus sophistiquées
(dites GGA) avec des termes qui dépendent du gradient de la
charge n(r) (afin de rendre Ṽ ee moins locale) ont depuis été
introduites. Nous reproduisons ci-dessous un spectre de 
phonons calculé en DFT pour le fer (bcc) utilisant deux
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Résolution de Schrödinger détaillée en considérant un hamiltonien
différents selon les différents modèles.
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Trois grandes difficultés pour comprendre la physique du solide :

1. Modèle de l’atome isolé profondément ancré 
L’atome isolé 
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Trois grandes difficultés pour comprendre la physique du solide :

1. Modèle de l’atome isolé profondément ancré

2. Le vecteur d’onde k
Le vecteur d’onde k

k en 3D

k quantifié
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Trois grandes difficultés pour comprendre la physique du solide :

1. Modèle de l’atome isolé profondément ancré

2. Le vecteur d’onde k

3. Remplissage des niveaux d’énergie en 3D 

Parabolic bands density of states (0D,1D,2D,3D)

In the case of parabolic bands, it is a standard exercise to

count the number of allowed Bloch vectors up to an energy

E and its corresponding k-vector amplitude such that

E = ~2
k

2/2me :

N(E) = 2spin
(4⇡k

3/3)

(8⇡3/⌦)
) N

⌦
/ E

3/2

so that g(") =
1

⌦
dN(E)/dE /

p
E .

(Exercise: the kinetic energy per volume scales as ⇢5/3, ⇢ the density.)

It is also standard to redo the exercise at

various space dimension to show that:

I g2D(") / constante,

I g1D(") / 1/
p

",

I g0D(") /
P

n �(" � "n).

Figure courtesy Lorenzo Mino et al 2013 J. Phys. D: Appl. Phys. 46 423001

MAT3 - Physique du Solide

Courbes iso-énergies (surfaces de Fermi)                                    
dans l’espace réciproque

Représentation de l’équation d’onde E(k) en 3D impossible !!!
à On représente alors des surfaces iso-énergies

1ère Bande 2e Bande

53

II. b) Structure de bande 3D: cas d’un matériau massif

MAT3 - Physique du Solide

Cristal cubique 
face-centrée

Cristal cubique 
centré

1ère zone de Brillouin pour 2 structures cristallines cubiques 

CC CFC
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II. b) Structure de bande 3D: cas d’un matériau massif

MAT3 - Physique du Solide

Exemple du diagramme de bande du semiconducteur Ge
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II. b) Structure de bande 3D: cas d’un matériau massif

MAT3 - Physique du Solide

Bande interdite directe/indirecte

Ge Si GaAs

56

Gap Indirect 
(0.66 eV)

Gap Indirect 
(1.12 eV)

Gap Direct   
(1.43 eV)

Microélectronique Optoélectronique

II. b) Structure de bande 3D: cas d’un matériau massif
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• Les étudiants ont une vision partielle du problème avec souvent un seul 
point de vue proposé

• Face à la complexité, l’enseignant prend en charge l’ensemble des 
aspects théoriques et fait lui-même les calculs (ou pas)

Chimistes Physiciens Théoriciens

Avantages - Lien entre orbitales 
atomiques et bandes

- De 2 à N atomes

- Explique l’origine 
physique du « Gap »

- Importance du 
vecteur k

- Complétude des 
modèles

- Grandes précisions

Inconvénients

- Pas besoin du 
vecteur d’onde k

- Pas de lien entre 
orbitales atomiques 
et bandes 

- Précisions faibles

- Modèles difficiles 
d’accès aux 
étudiants



Place de la modélisation : recherche, enseignement, étudiant
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Plan de l’exposé

3. Notre approche pédagogique de la modélisation des électrons 

Support d’étude 
pour la modélisation 

Modélisation des électrons 
dans la matière

Propriétés thermiques

Propriétés électriques

Propriétés optiques

a. Notre choix épistémologique
b. Notre choix didactique en APP
c. Notre approche « d’un modèle à l’autre »



3. Notre approche – a) Notre choix épistémologie 
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Avant 2016

2 cours / 2 enseignants différents

« Liaisons Chimiques »

« Physique du Solide »

Céline Darie – « Chimiste » : 8 CM (2h) + 5 TD (2h) = 44h ETD

Christophe Durand – « Physicien » : 5 CM (2h) + 3 TD (2h) = 27h ETD

molécules 
diatomiques

molécules polyatomiques
Méthode de Hückel

Méthode Combinaison Linéaire d’Orbitales Atomiques (LCAO) Structures et chimie du solide

liaisons 
covalentes/ioniques

liaisons métalliques 
(Th. Sommerfeld)

Janvier Février Mars Fin Mars

Théorie de Sommerfeld Drude Théorie des bandes
diagramme de bandes

Physique 
Semiconducteurs

Janvier Février Mars Fin Mars
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Après 2016

Fusion des 2 cours en 4 séquences-problèmes / 2 enseignants ensembles

Problème n°1: 2 atomes Problème n°2: 4 atomes Problème n°3: 22 atomes Problème n°4: 1024 atomes

Liaisons chimiques Physique du Solides

Résolution de l’équation de Schrödinger avec différentes 
hypothèses pour décrire les propriétés des électrons 

Janvier Février Mars

Approche graduelle 

à Formalisme établi pour quelques atomes inutilisable face aux très grands nombres
à in fine nécessité d’introduire de nouveaux concepts pour le changement d’échelle
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Méthode APP (Apprentissage Par Problèmes)

Le problème

Le groupe

+ séances «mini-cours ou/et de questions/réponses»

Séance « Aller » Séance « Retour »

Travail Personnel TRAP 
(50-70 % du temps total de travail)

Séance de 
Clôture

• Cours de 
synthèse/ 
reconstruction 

• Evaluation 
INDIVIDUELLE
(Quick-test)

Un séquençage APP typique
Approche socio-
constructiviste
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Le groupe

Constitution de 8 groupes de 6 
encadrés par 2 tuteurs

Séance	Aller	
(1h)	

TRAP	(1h45)	

Séance	
Retour	(1h15)	

M	
E	
R	
C	
R	
E	
D	
I	

Défi1	

COURS	Q/R	
(30	min)	+			
exo	(1h30)	

Séance	Aller	
(1h)	

TRAP	(1h45)	

Séance	
Retour	(1h15)	

V	
E	
N	
D	
R	
E	
D	
I	

Défi2	

Découverte	 Calculs	

8h	
	
	
	
	
	
	
	
12h	

14h	
	
	
	
	
	
	
	
18h	

Correction	et	
exos-types	

TRAP	fait	
en	séance	

TRAP	fait	
en	séance	

Evaluation	du	groupe:	CR	au	tableau	

L’organisation de nos séquences APP

Q
ui

ck
 Te

st

Modélisation
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Liaisons chimiques Physique du Solide Physique des semiconducteurs

Janvier Février Fin Mars

   
Année universitaire 2017/18 

 

Département « Matériaux » – Année 3 
 

Apprentissage Par Problèmes (APP): 
« De la molécule aux matériaux solides » 

 

S6 ± UE3 : LiaiVonV chimiTXeV 

APP 1 : « Les deux font la paire »  
 

OA vers OM : 
Orbitales Atomiques vers Orbitales Moléculaires 

 
 
 
 

 
 
 

 
 
 
 
 
 

 
 

Apprentissages visés 
 

Diagramme des niveaux d’énergie pour une molécule diatomique. 
Utilisation de la méthode de Combinaison Linéaire d’Orbitales Atomiques (CLOA). 

 
 

 
 
 
 

 
 
 

Conception : C. Darie ± C. Durand ± E. Bidal 
Tuteurs : C. Darie (celine.darie@neel.cnrs.fr) ± C. Durand (christophe.durand@cea.fr)   

Ce livret appartient à : 
 
………………………………………………………. 

   
Année universitaire 2017/18 

 
 

Département « Matériaux » ± Année 3 
 

ASSUeQWiVVage PaU PURbOqPeV (APP): 
© De Oa PROpcXOe aX[ PaWpUiaX[ VROideV ª 

 

S6 ± UE3 : LiaiVonV chimiTXeV 

APP 2 : © Le caUbRQe daQV WRXV VeV pWaWV ª  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 

Apprentissages visés 
 

DiagUamme deV niYeaX[ d¶pneUgie SoXU Xne molpcXle Sol\aWomiTXe. 
MpWhodeV d¶h\bUidaWion 

Traitement de la liaison S par la méthode CLAO 
Méthodes de Hückel. 

 
 

 
 
 
 

 
 
 

Conception : C. Darie ± C. Durand 
Tuteurs : C. Darie (celine.darie@neel.cnrs.fr) ± C. Durand (christophe.durand@cea.fr)   

Ce livret appartient à : 
 
………………………………………………………. 

Mars

APP0

APP1 APP2
APP3 APP4

L’organisation des séquences APP
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APP0 : « Apporte ton grain de sable »

 
 

VOTRE MISSION 
 

 
 

Répondre à la question suivante :  
Combien y-a-t-il de grains de sable sur la Terre ? 

 
 
Vous avez 20 min pour trouver un nom d’équipe original, déterminer une méthode de calcul pour 
estimer un nombre de grain de sable sur Terre et illustrer de manière artistique et pédagogique votre 
méthode sur le demi-tableau gauche mis à votre disposition. Votre objectif : Gagner l’élection du meilleur 
tableau.  
A la fin des 20 min, envoyer une photo de votre tableau  

DEFI n°1 : « le laisser-faire »

N grain de sable = env. 1024 (Terre)

Objectifs :
- Comprendre le travail en groupe et la 

méthode APP
- Invitation à la modélisation
- Travail sur les grands nombres

 
 

VOTRE MISSION 
 

 
 

Répondre à la question suivante :  
Combien y-a-t-il de grains de sable utilisés par l’humanité? 

 
 
Vous devez trouver un nom d’équipe original en lien avec le cours de Liaisons chimiques et de 
Physique du Solide, déterminer une méthode de calcul pour estimer un nombre de grain de sable utilisé 
par l’humanité et illustrer de manière artistique et pédagogique votre méthode sur le demi-tableau droite 
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APP1 : « Les deux font la paire »
Objectifs :
- Modèle LCAO
- Résolution exacte du problème avec la molécule H2

+

Défi n°1 Défi n°2

Pourquoi O2 est 
magnétique et 

pas N2 ?

9

I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

HΨj (rA, rB, R) = Ej Ψj (rA, rB, R)

Approximation de Born - Oppenheimer

Les noyaux A et B sont immobiles devant le déplacement
de l’électron
On considère que la masse élevée des noyaux justifie de 
les considérer peu mobiles autour d’une position moyenne 
quand on considère les électrons
On néglige donc le mouvement d’entraînement de la 
molécule

R est un paramètre

10
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H          H
A B

R

e-rA rB

Expression de l’opérateur hamiltonien:

H
Ô

=
Ñ2

2 me
 “2 -

e2

4 pe0 rA

-
e2

4 pe0 rB

+
e2

4 pe0 R

Attraction de l’e-
par HA et HB

Répulsion des 
deux noyaux

T V
Terme d’énergie 
cinétique

Terme d’énergie 
potentielle

Lié seulement à l’e- car 
Approximation de Born- Oppenheimer
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Principe de la méthode des variations

On définit une solution approchée Ψapp fonction d’un ou de plusieurs 
paramètres (c ou c1et c 2 …). Pour cette solution on calcule la valeur 
moyenne de l’énergie en fonction de c (c1 et c 2).

< E > =
‡

t
yapp

*  H
Ô

yapp „ t

‡
t

yapp
* yapp „ t

On recherche alors la (ou les) valeurs de l’énergie obtenue pour la 
(ou les) conditions suivantes (minimisation de l’énergie)

∑ < E >
∑  c1

= 0 et
∑ < E >

∑  c2
= 0

∑ < E >
∑ c

= 0

On détermine ainsi la (ou les) valeurs de c qui permettent de calculer E.

Théorème : on a toujours

Voir APP1 Annexe Mathématique : 
Méthode des variations

< E > ¥ E0

Les résultats théoriques obtenus de façon rigoureuse pour l’ion H2
+ ne sont plus 

possibles pour des systèmes plus compliqués

12
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Résolution de l’équation de Schrödinger pour H2
+ par la 

Méthode des variations OM_CLOA

On définit une solution approchée 
Ψapp fonction d’un ou de plusieurs 
paramètres (c1et c 2). 

< E > =
‡

t
yapp

*  H
Ô

yapp „ t

‡
t

yapp
* yapp „ t

∑ < E >
∑  c1

= 0 et
∑ < E >

∑  c2
= 0

On détermine ainsi la (ou les) valeurs de c qui permettent de calculer E.

H          H
A B

R

e-rA rB

(1sA) (1sB)

Fonctions d’onde
Orbitales Atomiques

Pour cette solution on calcule la 
valeur moyenne de l’énergie en 
fonction de c1 et c 2.

yapp = c1 1 sA + c2 1 sB

Orbitale Moléculaire = Combinaison Linéaire d’ 
Orbitales Atomiques

On recherche alors la (ou les) valeurs de l’énergie obtenue pour la 
(ou les) conditions suivantes (minimisation de l’énergie)

9
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Résolution de l’équation de Schrödinger pour H2
+ par la 

Méthode des variations OM_CLOA

On définit une solution approchée 
Ψapp fonction d’un ou de plusieurs 
paramètres (c1et c 2). 

< E > =
‡

t
yapp

*  H
Ô

yapp „ t

‡
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yapp
* yapp „ t

∑ < E >
∑  c1

= 0 et
∑ < E >

∑  c2
= 0

On détermine ainsi la (ou les) valeurs de c qui permettent de calculer E.

H          H
A B

R

e-rA rB

(1sA) (1sB)

Fonctions d’onde
Orbitales Atomiques

Pour cette solution on calcule la 
valeur moyenne de l’énergie en 
fonction de c1 et c 2.

yapp = c1 1 sA + c2 1 sB

Orbitale Moléculaire = Combinaison Linéaire d’ 
Orbitales Atomiques

On recherche alors la (ou les) valeurs de l’énergie obtenue pour la 
(ou les) conditions suivantes (minimisation de l’énergie)

Est-ce que la molécule He2 existe ?

Résolution exacte de l’eq. Schrodinger pour H2
+

I. LA LIAISON CHIMIQUE : ETUDE THEORIQUE _ METHODES DES VARIATIONS

On pose HAA = ‡
t
1 sA H

Ô
 1 sA „ t

HBB = ‡
t
1 sB H

Ô
 1 sB „ t

HAA = HBB = a

Intégrales Coulombiennes

On pose HAB = ‡
t
1 sA H

Ô
 1 sB „ t

HBA = ‡
t
1 sB H

Ô
 1 sA „ t

HAB = HBA = b

H
Ô

est un opérateur hermitien

Intégrales d’Echange β < 0 

13

Intégrales de Recouvrement S

SAA =SBB = 1 

(car les fonctions 1s sont normées)

SAB =SBA = S 

(les fonctions 1sA et 1sB appartiennent à deux atomes différents  donc S diff 0
S < 1 : le recouvrement de 2 orbitales centrées sur des atomes différents est limité)

Ce système a deux solutions en énergie:
(correspond à deux fonctions d’ondes)
Détails des calculs dans APP1 ANNEXE

< E+ > =
a + b
1 + S

< E- > =
a - b
1 - S

14
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R

E

Minimum d’énergie

Ψ−

Ψ+

<Ε−>

<Ε+>

État 2 atomes isolés
H+ + H0

Il n’y a pas de minimum
d’énergie 

Ψ+

Ψ−

< E+ > =
a + b
1 + S

< E- > =
a - b
1 - S

Courbe d’énergie potentielle moléculaire pour H2
+

15
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Remarque 1: L’énergie en u.a. (unité atomique) de l’état 
fondamental de l’hydrogène est égale à 
- Eh/2

Le hartree Eh

Eh =
me e4

16 p2 ¶0 Ñ2
=

e2

4 p ¶0 a0

= 4.3597. 10-18 J = 2625.5 kJ.mol-1 = 27.21 eV

Remarque 2 :
(1sA) et (1sB) pour l’atome d’hydrogène sont des fonctions réelles de la forme

1 s = A e
-r
a

0

On peut calculer complètement les termes S, α, β en fonction de R

Intégrale de Recouvrement

Intégrale de Coulomb

Intégrale d’Echange

S = e-R  
ikjj1 + R +

R2

3
y{zz

a = Eh + J = Eh + e-2 R J1 +
1
R
N

b = Eh + K = Eh +
S

R
- e- R H1 + RL

16
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Courbe d’énergie potentielle moléculaire pour H2
+

R

E

R = 1.06A

Valeurs expérimentalesE = - 2.78 eV Valeurs calculées par LCAO
+ méthodes  des variations
R = 1.32A
E = -1.76 eV

Valeurs théoriques
R = 1.32A
E = -2.63 eV = -253.76kJ.mol-1

APP1: ANNEXE MATHEMATIQUE_ METHODE DES VARIATIONS

- 3ème postulat : Equation aux valeurs propres

- 4ème postulat : Valeur moyenne

Si la fonction d'état φ n'est pas une fonction propre de
l'opérateur Â correspondant à l'observable A, une succession de
mesures de cette observable ne donne pas le même résultat. La
distribution a pour valeur moyenne :

Equation de Schrödinger

APP1: ANNEXE MATHEMATIQUE_ METHODE DES VARIATIONS
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Rappels : Orbitales Atomiques OA

Une OA est une fonction mathématique 
(fonction d’onde), solution de l’équation de 
Schrödinger. Ce sont des fonctions réelles.

Expressions des OA :
1s
2s 2p 
3s 3p 3d

Les OA sont normées et orthogonales entre elles pour un atome donné 

APP1: ANNEXE MATHEMATIQUE_ METHODE DES VARIATIONS
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La norme représente la densité de probabilité

Représentation spatiale des OA 2s et 2p

APP1: ANNEXE MATHEMATIQUE_ METHODE DES VARIATIONS

annexe mathématique 
sans tous les détails

Construction d’un diagramme d’énergie 
d’une molécule

Comprendre 
et détailler



3. Notre approche – c) D’un modèle à l’autre

32

APP2 : « Le carbone dans tout ses états »

Objectifs :

- hybridation sp

- LCAO avec simplification de Hückel

Défi n°1 Défi n°2 LCAO  avec 4 atomes de carbone (butadiène)

Modèle LCAO réalisée pour la 

molécule d’éthylène C2H4Modèle avec 
hybridation sp

   
Année universitaire 2021/22 

 
 

Département « Matériaux » – Année 3 
 

Apprentissage Par Problèmes (APP): 
« De la molécule aux matériaux solides » 

 

S6 – UE3 : Liaisons chimiques 

APP 2 : « Le carbone dans tous ses états »  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 

Apprentissages visés 
 

Diagramme des niveaux d’énergie pour une molécule polyatomique. 
Méthodes d’hybridation 

Traitement de la liaison p par la méthode CLOA 
Méthodes de Hückel. 

 
 

 
 
 
 

 
 
 

Conception : C. Darie – C. Durand 
Tuteurs : C. Darie (celine.darie@univ-grenoble-alpes.fr) – C. Durand (christophe.durand@cea.fr)   

Ce livret appartient à : 
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, 1 

Méthode de Hückel 
appliquée à la molécule 

d’éthylène

L’approximation des électrons π appliquée aux hydrocarbures 
conjugués ou aromatiques, stabilisation par délocalisation électronique

102

- Cas de la double liaison: liaison π dans les hydrocarbures insaturés

Ethylène: cas le plus simple C2H4

Molécule plane dont tous les angles de 
liaison sont égaux à 120° environ

Description à l’aide d’une hybridation sp2 pour les carbones : 

-les liaisons C – H résultent du recouvrement entre une orbitale 1s de l’hydrogène et 
une orbitale sp2 du carbone = liaison σ
- les liaisons C – C résultent du recouvrement entre 2 orbitales sp2 = liaisons σ

Permet d’expliquer la forme de la molécule: le squelette des liaisons σ (rappel orbitale 
admettant l’axe internucléaire comme axe de symétrie)

C C
H H

HH

APP2 : ANNEXE MATHEMATIQUE_ METHODE DE HUCKEL
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C

C

1sH

1sH

1sH

1sH

Pour chaque carbone on considère une hybridation sp2

2s
2px
2py
2pz

sp2

sp2

sp2

2pz

APP2 : ANNEXE MATHEMATIQUE_ METHODE DE HUCKEL
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C

C

1sH

1sH

1sH

1sH

Pour chaque carbone on considère une hybridation sp2

2s
2px
2py
2pz

sp2

sp2

sp2

2pz
2pz

2pz

Le recouvrement entre les orbitales 2pz des carbones conduit 
à la formation d’une liaison π

APP2 : ANNEXE MATHEMATIQUE_ METHODE DE HUCKEL

Modèle sans 
hybridation sp

Hybridation sp avec CH4

Transposer

Comparer

Liaison double localiséeLiaison double délocalisée

Géométrie : OK

Diag. énergie : pas OK

Géométrie : pas OK

Diag. énergie : OK Comparer

Transposer

Modèle hybridation fait avec la molécule BH3

0

Forme la plus stable ! Forme qui n’existe pas !
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APP3 : « A plusieurs, on est plus fort »
Objectifs :
- Modèle des électrons libres (Modèle de Sommerfeld)
- Quantification du vecteur d’onde k de la fonction d’onde
- Modèle appliqué à un système 1D, 2D et 3D

Défi n°1 Défi n°2

Modèle des électrons libres à 1D  

   
Année universitaire 2021/22 

 
 

Département « Matériaux » – Année 3 
 

Apprentissage Par Problèmes (APP): 
« De la molécule aux matériaux solides » 

 

S6 – UE 4 Physique et Matériaux 
Physique et semiconducteurs - Partie I : Physique du Solide 

 
 

APP 3 : « A plusieurs, on est plus fort ! »  

 
Apprentissages visés 

 
Modèle de Sommerfeld - Niveau/surface de Fermi  

Densité des états électroniques - Statistique de Fermi-Dirac 
 
 

 
 
 

 
 

 
Conception : C. Darie – C. Durand 

Tuteurs : C. Darie (celine.darie@univ-grenoble-alpes.fr) - C. Durand (christophe.durand@cea.fr)  

Ce livret appartient à : 
 
………………………………………………………. 

Pourquoi les tomates sont rouges ? 

   

   3 

 

APP3 : Situation - problème 

Lors d’un repas familial dominical, il y avait au menu des tomates farcies qui ont suscité 
des discussions sur les bienfaits des tomates pour la santé. Vous n’êtes visiblement pas 
intéressé par le sujet, mais votre oncle vous interpelle :  

« - Hé, toi qui fait des études scientifiques d’ingénieur, tu saurais expliquer pourquoi les 
tomates sont rouges ???... » 
Piqué à vif, vous décidez d’élucider cette question et d’y apporter une réponse précise et argumentée.  

De retour dans votre chambre, vous faites appel à votre réseau Facebook, mais personne ne répond… Au 
bout d’un moment, vos amis de Polytech se réveillent :  

- « Je crois qu’il y a du lycopène dans les tomates. J’ai trouvé sa formule chimique et le spectre 
d’absorption est centrée sur 470 nm, c’est un début J » à Voir Document n°1 

- « Tu trouves pas que le lycopène ressemble au butadiène en plus long ??? » 
- « J’ai trouvé un tableau qui donne la longueur d’onde d’absorption pour différents diènes 

conjugués, ça pourrait t’aider, non ? » à Voir Document n°2 

Défi 1 : Proposer un lien entre : 1) type de diènes, 2) diagramme d’énergie et 3) longueur 
d’onde d’absorption. Comment peut-on alors comprendre la couleur rouge des tomates ? 
Afin d’être prédictif, vous décidez de construire un modèle qui permettre de calculer la 
longueur d’onde d’absorption des diènes. Grâce à votre modèle, vous décidez de 
comparer le butadiène, le lycopène et une chaine polymère de polybutadiène de 5,8 mm de 
long sur les points suivants :  

- Leurs caractéristiques : Longueur, nombre d’atomes de carbone, d’électrons libres, 
d’orbitales moléculaires pour les électrons libres π, de niveaux occupés 

- Leurs diagrammes énergétiques 
- Leurs courbes de dispersion E=f(k) en déterminant la valeur en énergie (eV) du 

dernier niveau rempli. 

Votre modèle sera-t-il valide pour expliquer l’absorption du lycopène vers 470 nm ?  
 

--------------------------------------------- 
La semaine suivante, lors du repas familial dominical, votre oncle a sorti les couverts en or pour l’occasion. 
Ces couverts sont beaux, mais ceci a ouvert une discussion sur l’intérêt de l’or. Certains disent que l’or est 
très utile surtout pour l’électricité, car il est meilleur conducteur électrique que le cuivre. Vous n’êtes 
visiblement pas intéressé par le sujet, mais votre oncle « qui vous aime bien » vous interpelle à nouveau : 
« - Hé, toi qui fait des études scientifiques d’ingénieur, tu saurais si l’or est meilleur conducteur que le 
cuivre et pourquoi ???... » 

Piqué à vif, vous décidez d’élucider cette question et d’y apporter une réponse précise et argumentée.  

Défi 2 : Afin de répondre à la question, saurez-vous appliquer le modèle 
des électrons libres pour l’or et le cuivre, sachant que l’or et le cuivre 
cristallisent dans une structure cubique à faces centrées (CFC) avec un 
paramètre de maille respectif  aAu= 0,408 nm et aCu= 0,360 nm. A partir du 
modèle de puits à potentiel infini appliqué dans les trois directions de 
l’espace (x, y, z) et en considérant des conditions aux limites périodiques, 
déterminer pour l’or et le cuivre : 

- le nombre d’électrons libres (par m3) 
- l’expression des énergies E des électrons 
- la dégénérescence des 3 premiers niveaux d’énergie (représenter ces états dans 

l’espace des k) 
- le rayon et l’énergie de Fermi (kF et EF)  
- et l’expression de la densité volumique des états g(E). 
- conclure lequel de l’or ou du cuivre est le meilleur conducteur électrique. 

Modèle des électrons libres à 3D  

Quel est le meilleur conducteur 
entre le cuivre et l’or ?

Modèle des électrons 
libres à un système 2D

Application d’un 
modèle connu

Modèle d’un électron 
dans un puit quantique

Molécule de Lycopène (22 atomes de carbone) Modèle des électrons 
libres à un cristal (3D) 

1022atomes/cm3

Parabolic bands density of states (0D,1D,2D,3D)

In the case of parabolic bands, it is a standard exercise to

count the number of allowed Bloch vectors up to an energy

E and its corresponding k-vector amplitude such that

E = ~2
k

2/2me :

N(E) = 2spin
(4⇡k

3/3)

(8⇡3/⌦)
) N

⌦
/ E

3/2

so that g(") =
1

⌦
dN(E)/dE /

p
E .

(Exercise: the kinetic energy per volume scales as ⇢5/3, ⇢ the density.)

It is also standard to redo the exercise at

various space dimension to show that:

I g2D(") / constante,

I g1D(") / 1/
p

",

I g0D(") /
P

n �(" � "n).

Figure courtesy Lorenzo Mino et al 2013 J. Phys. D: Appl. Phys. 46 423001
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APP3 : « A plusieurs, on est plus fort ! » 

Objectifs de la situation-problème 
A l’issue de l’APP3, vous devriez être en mesure :  

§ De calculer l’énergie et la fonction d’onde associées à un ensemble d’électrons libres capables de 
se mouvoir dans un volume donné en appliquant l’équation de Schrödinger (modèle des électrons 
libres, aussi appelé modèle de Sommerfeld).  

§ De déterminer le niveau ou la surface de Fermi correspondant aux derniers états occupés. De 
connaître comment évolue l’occupation de ces états en fonction de la température en considérant 
les électrons comme des fermions (statistique de Fermi-Dirac). 

§ De déterminer la densité des états électroniques occupés (DOS)  

 

  

 Ressources :  

§ Document n°1 :  
 
 
 

 
 

 
§ Document n°2 :  

 

 
§ Cours de « Chimie Quantique » de J. Guindet : partie sur le puits quantique à barrières infinies 

(étude du carotène). Attention, le « k » est noté ω dans le cours de M. Guindet. 
§ Vidéo Youtube : https://www.youtube.com/watch?v=FNDtfSyGxGw  
§ Livre: « Chimie Physique : Approche moléculaire » McQuarrie, Simon ed. DUNOD : Chapitre 3 
§ Polycopié de cours (uniquement pour le défi n°2) 

Indications : 
§ Les interactions électrostatiques entre électrons libres vont limiter le déplacement 

apparent des électrons libres le long de la chaine carbonée conjuguée. Cela explique la 
diminution de la longueur de diffusion des électrons libres π par rapport à la longueur 
totale de la molécule de lycopène.  
 

§ Lien entre énergie et longueur d’onde :  
 

§ Modèle du Défi 1 : Une chaine carbonée conjuguée peut être modélisée à l’aide d’un 
segment de longueur L le long duquel les électrons des liaisons π sont susceptibles de 
se déplacer totalement librement (modèle des électrons libres dans un puits de largeur L 
entouré par des barrières infinies – exemple du carotène en chimie quantique). 

§ Modèle du Défi 2 : Comme pour la chaine carbonée, les atomes d’un métal peuvent eux 
aussi donner des électrons libres susceptibles de se déplacer librement dans l’ensemble 
du volume du métal. Chaque atome d’or ou de cuivre donne un électron libre qui est 
confiné dans le volume de métal considéré (boîte cubique de coté L). 

)eV(E
24,1

E
hc

h
hc)m(

gg12
c ===

n
µl

L = env. 35 Å 
Longueur de diffusion des électrons libres π dans la chaine conjuguée = 17 - 19 Å  

L (Å) 

1,4 

7,1 

5,8 

10,0 

	

Transposer

Limite du modèle Polymère (106 atomes de carbone)

m2
k)k(E
22!

=
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APP4 : « Mind the gap ! »

Objectifs :
- Prise en compte du potentiel du réseau d’atomes
- Modèle des électrons quasi-libres à 1D
- Modèle des liaisons fortes à 1D

Défi n°1 Défi n°2

   
Année universitaire 2020/21 

 
 

Département « Matériaux » – Année 3 
 

Apprentissage Par Problèmes (APP): 
« De la molécule aux matériaux solides » 

 

S6 – UE 4 Physique et Matériaux 
Physique et semiconducteurs - Partie I : Physique du Solide 

 
 

APP 4 : « Mind the gap ! »  
 
 

 
 
 

Apprentissages visés 
 

Potentiel périodique d’un cristal et Théorème de Bloch – Zone de Brillouin   
Modèle des électrons quasi-libres – Modèle des liaisons fortes 

Construction d’un diagramme de bande 
 
 

 
 
 

 
 

 
Conception - Tuteurs : C. Darie – C. Durand 

Tuteurs : C. Darie (celine.darie@neel.cnrs.fr) - C. Durand (christophe.durand@cea.fr)  

Ce livret appartient à : 
 
………………………………………………………. 

Modèle des liaisons fortes à 1DModèle des électrons quasi-libres à 1D

Comparer

E(k) = E0 + 2α + 2β cos(ka)
α: intégrale coulombienne

β: intégrale d’échange

Comprendre et 
compléter

Comprendre et 
compléter

m2
k)k(E
22!

=
sauf en π/a et –π/a 
Egap = 2V2π/a

Intérêt : comprendre la physique du « gap »
Modèle : pas très précis
Calcul: facile

Intérêt : connaitre un modèle important 
Modèle : précis pour les couches 2s et 2p
Calcul: difficile



MAT3 - Physique du Solide

k

E

p
a

p
a

Egap = 2V2π/a

Par conséquent, il y a
formation d’une bande
d’énergie interdite
quand les électrons
sont situés à la
frontière des zones de
Brillouin.

En 1D, cette condition
correspond aux valeurs
de k égale à:

a
nk p

=

Calcul de perturbation au point de Brillouin
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II. b) Structure de bande 1D: cas de la chaine d’atomes 

MAT3 - Physique du Solide

Schéma de la zone étendue Schéma des la zone réduite

k

E

0 papa
2p
a

2p
a

3p
a

4p
a

3p
a

4p
a

1 2 3 4 512345

k

E

0 p
a

pa

3e bande

2e bande

1ère bande
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II. b) Structure de bande 1D: cas de la chaine d’atomes 

3. Notre approche – c) D’un modèle à l’autre
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Bilan de l’approche « d’un modèle à l’autre »

Modèle des 
électrons libres
(Sommerfeld)

Modèle des électrons 
quasi-libres

Modèle des liaisons 
fortes

Modèle des masses 
effectives

k

E

E(k) = E0 + 2α + 2β cos(ka)m2
k)k(E
22!

= En π/a et –π/a 
Egap = 2V2π/a

Électrons légers 
(m* faible)

Électron lourds 
(m* élevée)

kikj

*

22

m2
k)k(E !

=

Modèle simple
Modèle pas précis

Modèle limité
Explication de l’origine du gap

Modèle complexe à calculer
Modèle assez précis pour les 

électrons de cœur (2s, 2p)

Modèle simple
Modèle qui « colle » à 

l’expérience

Electrons libres 
dans une boite

Electrons libres sauf pour 
des valeurs de k connues

Electrons avec une LCAO 
des 1er atomes voisins

Modif. de masse des 
électrons liée à l’interaction 
avec le réseau des atomes

Lien entre Bande 
d’énergie  = Orbitale 

Atomique

Lien entre périodicité des e-

et celle du réseau des atomes
Intro aux méthodes 

empiriques (modèle k.p)
Quantification du 
vecteur d’onde k 



Place de la modélisation : recherche, enseignement, étudiant
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Plan de l’exposé

4. Analyse du dispositif APP 

Support d’étude 
pour la modélisation 

Modélisation des électrons 
dans la matière

Propriétés thermiques

Propriétés électriques

Propriétés optiques

a. Retour des étudiants sur 3 années 
b. Bilan sur les notes
c. Le passage en distanciel
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Satisfaction des étudiants

SUP - Service Universitaire de Pédagogie Ref : JD - 1008CH - 2010 Université Joseph Fourier - Grenoble 1

3 h 2 h 

1 h 0.5 h 

0 h moyenne :  h  

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100% 

contenu 1. 

conception 2. 

organisation 3. 

document 4. 

méthodologie 5. 

restructuration 6. 

travail en gpe  8. 

taille 9. 

ambiance 10. 

orga. interne 11. 

satisfation 13. 

rôle 15. 

l'écoute 16. 

compétences 17. 

guidage 18. 

éval. gpe 19. 

QCM  20. 

quick-test 21. 

indication  22. 

4 tout-à-fait d'accord 

3 plutôt d'accord 

0 sans avis 

2 plutôt pas d'accord 

1 pas du tout d'accord 

-----Groupe -----------------	

---Tuteur-----------------------	

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100% 

qualité globale  

6. excellent 5. bon 4. suffisant  pas de réponse 3. insuffisant 2. mauvais 1. très mauvais 

Evaluation du cours « APP Liaison chimique et Physique du Solide» - Polytech	 2016-2017	

40 répondants / 48 étudiants (83 %) 

moyenne:  4,6/ 6 

Enseignants : C. Darie et C. Durand 

---Evaluation------------------	

SUP - Service Universitaire de Pédagogie Ref : JD - 1008CH - 2010 Université Joseph Fourier - Grenoble 1

3 h 2 h 

1 h 0.5 h 

0 h moyenne :  h  

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100% 

contenu 1. 

conception 2. 

organisation 3. 

document 4. 

méthodologie 5. 

restructuration 6. 

travail en gpe  8. 

taille 9. 

ambiance 10. 

orga. interne 11. 

satisfation 13. 

rôle 15. 

l'écoute 16. 

compétences 17. 

guidage 18. 

éval. gpe 19. 

QCM  20. 

quick-test 21. 

indication  22. 

4 tout-à-fait d'accord 

3 plutôt d'accord 

0 sans avis 

2 plutôt pas d'accord 

1 pas du tout d'accord 

-----Groupe -----------------	

---Tuteur-----------------------	

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100% 

qualité globale  

6. excellent 5. bon 4. suffisant  pas de réponse 3. insuffisant 2. mauvais 1. très mauvais 

Evaluation du cours « APP Liaison chimique et Physique du Solide» - Polytech	 2017-2018	

47 répondants / 48 étudiants (98 %) 

moyenne:  4,9/ 6 

Enseignants : C. Darie et C. Durand 

---Evaluation------------------	

SUP - Service Universitaire de Pédagogie Ref : JD - 1008CH - 2010 Université Joseph Fourier - Grenoble 1

3 h 2 h 

1 h 0.5 h 

0 h moyenne :  h  

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100% 

contenu 1. 

conception 2. 

organisation 3. 

document 4. 

méthodologie 5. 

restructuration 6. 

travail en gpe  8. 

taille 9. 

ambiance 10. 

orga. interne 11. 

satisfation 13. 

rôle 15. 

l'écoute 16. 

compétences 17. 

guidage 18. 

éval. gpe 19. 

QCM  20. 

quick-test 21. 

indication  22. 

4 tout-à-fait d'accord 

3 plutôt d'accord 

0 sans avis 

2 plutôt pas d'accord 

1 pas du tout d'accord 

-----Groupe -----------------	

---Tuteur-----------------------	

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100% 

qualité globale  

6. excellent 5. bon 4. suffisant  pas de réponse 3. insuffisant 2. mauvais 1. très mauvais 

Evaluation du cours « APP Liaison chimique et Physique du Solide» - Polytech	 2018-2019	

42 répondants / 44 étudiants (95 %) 

moyenne:  5,1/ 6 

Enseignants : C. Darie et C. Durand 

---Evaluation------------------	

2016-2017

2017-2018

2018-2019

Après 3 ans:
Ø 95% des étudiants adhèrent au dispositif APP
Ø 30% des étudiants trouvent le dispositif APP « Excellent »

Ce que j’ai aimé :
§ Travail en groupe (95% satisfait)

§ Dispositif/organisation des APP

§ Engagement/disponibilité des enseignants

§ Entreaide/Bonne ambiance

Ce que je n’ai pas aimé :
§ Manque d’exercice, préparation à l’examen

§ Certains étudiants peu investis 

§ Pas assez de réponses de la part des 

enseignants

Actions réalisées :
§ Séance de clôture avec exercices d’examen
§ Enseignants disponibles pendant le travail 

personnel
§ Sujets qui ciblent mieux les apprentissages

Darie, C.; Durand, C. Fusion d’un Cours de Chimie et de Physique Par 

l’apprentissage Par Problèmes (APP) : Mise En Place, Améliorations 
et Incidences Chez Les Étudiants. Les Ann. QPES 2021, 1 (3). 

Point de vigilance des APP: 
10-15% de groupes dysfonctionnent
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3e numéro_Les Annales de QPES 
 

  13 

foncp et bleu clair montre respectivement le taux d¶ptudiants « très satisfaits » et « satisfaits », 

alors que le rouge clair et rouge foncé sont relatifs respectivement aux étudiants « plutôt pas 

satisfaits » et « pas du tout satisfaits ».  

 
Figure 5 : Évaluation détaillée de cet enseignement en APP comprenant 22 questions autour de 4 grands 

thèmes faite auprès des étudiants sur trois années consécutives (code couleur : bleu foncé : « très 

satisfait », bleu « satisfait », blanc « sans opinion », rouge « pas satisfait », rouge foncé « pas du tout 

satisfait ») 

 

Sur les questions gpnprales concernant le contenu, la conception, l¶organisation, les documents, 

la méthodologie et la séance plénière (Q1-Q6), il y a une forte adhésion des étudiants avec un 

taux de satisfaction supérieur à 70 % sur les trois annpes d¶expprimentation. Nous observons 

une réelle progression pour la 3e année avec au moins 30 % de réponses du type « Très 

satisfait ». En particulier, il y a eu un gain important sur l¶adhpsion à la mpthodologie (Q5) et 

sur la séance plénière de restructuration (Q6). Nous attribuons cette amélioration à la nouvelle 

organisation où la séance plénière a été déplacée à la fin de la séquence APP (voir la Figure 2). 

Avec l¶organisation initiale o� la spance plpniqre ptait placpe entre les deux défis, nous 

observions que les étudiants étaient en majorité passifs et peu intéressés, car ils retrouvaient les 
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Résultat à l’examen terminal avant et après les APP

3e numéro_Les Annales de QPES 
 

  17 

Au-delj dX chaQgePeQW de UeSUpVeQWaWiRQ de l¶aWRPe QRQ isolé, nous pouvons comparer la 

réussite aux examens avant et après la mise en place du dispositif pédagogique. Pour pouvoir 

faire cette comparaison, nous avons récolté les notes des deux examens terminaux 

correspondant à celui de « Liaisons Chimiques » et celui de « Physique du Solide » pour la 

SpUiRde 2014/2015 eW 2015/2016 R� l¶eQVeigQePeQW a pWp faiW de PaQiqUe claVViTXe VRXV la forme 

de cRXUV/TD, eW SRXU la SpUiRde 2016/2017, 2017/2018 eW 2018/2019 R� l¶eQVeigQePeQW a pWp 

faiW eQ APP eQ fXViRQQaQW ceV deX[ PaWiqUeV. La difficXlWp deV e[aPeQV VXU l¶eQVePble de la 

période 2014-2019 est comparable, car les exercices demandés sont très similaires et ont été 

UpdigpV eW cRUUigpV SaU leV deX[ PrPeV eQVeigQaQWV. NRXV faiVRQV l¶h\SRWhqVe TXe le QiYeaX deV 

cRhRUWeV d¶pWXdiaQWV eVW ViPilaiUe d¶XQe aQQpe VXU l¶aXWUe, caU leV RUigiQeV deV pWXdiaQWV eW leV 

modes de sélection sont identiques. Avec un effectif de 46 étudiants en moyenne sur deux cours 

différents pendant une période de 5 ans, nous avons pu récolter plus de 460 notes permettant 

d¶aYRiU XQe VWaWiVWiTXe cRQVpTXeQWe. La FigXUe 6 PRQWUe le SRXUceQWage d¶pWXdiaQW a\aQW RbWeQX 

une note (cRPSUiVe eQWUe 0 eW 20) RbWeQXe j l¶e[aPeQ aYaQW (SpUiRde 2014-2016) et après 

(période 2016-2019) la mise en place des APP. 

  

 

Figure 6 : RpSaUWLWLRQ HQ SRXUcHQWaJH GHV pWXGLaQWV GH Oa QRWH RbWHQXH j O¶H[aPHQ WHUPLQaO SRXU OHV GHX[ 

cours « Liaisons chimiques » et « Physique du Solide » sur une période de 5 aQV. L¶KLVWRJUaPPH bOHX 

correspond aux notes obtenues sur la période 2014-2016 après un enseignement classique (Cours/TD), alors 

TXH O¶KLVWRJUaPPH URXJH cRUUHVSRQG aX[ QRWHV RbWHQXHV VXU Oa SpULRGH 2016-2019 après la mise en place du 

dispositif APP 

Avec les APP:
Ø Notes <7 : 15% à 5 %
Ø Notes <10 : 34%  à 17%
Ø Notes >18 : 0% à 8%

Moyenne:
+0,93 /20

A retenir :

§ 1/6 des étudiants en-dessous de la moyenne 
(au lieu de 1/3)

§ Réduction par 2-3 du nombre d’étudiants en 
grande difficulté (<7/20)

§ D’excellentes notes > 18/20 possibles (5-10%)

Darie, C.; Durand, C. Fusion d’un Cours de Chimie et de Physique Par 
l’apprentissage Par Problèmes (APP) : Mise En Place, Améliorations 
et Incidences Chez Les Étudiants. Les Ann. QPES 2021, 1 (3). 

Statistiques faites :
- sur 2 ans pour le cours standard
- sur 3 ans pour le cours en APP
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Ini7a7on méthode APP/Travail groupe
APP 0: « Apporter votre grain de sable ! »

Cours : Liaisons chimique
APP 1: « Les deux font la paire » 
APP 2: « Le carbone dans tous ses états » 

Cours : Physique du Solide
APP 3: « À plusieurs, on est plus fort » 
APP 4: « Mind the gap! »

Cours : Semiconducteurs et disposi7fs
APP 5: « Vive le dopage » 
APP 6: « La joncHon P-N, une idée lumineuse! » 
APP 7: « Le transistor MOS: une révoluHon 
infiniment peHte ». 

Mi-Janvier à début Avril

Depuis 2019

A retenir au bout de 3 ans  :
§ Forte adhésion des étudiants au dispositif 

pédagogique malgré un cours théorique 
difficile (95%)

§ Amélioration des résultats de l’examen 
terminal 

§ Plaisir de collaborer/d’échanger entre 2 
enseignants de disciplines différentes

à Extension des APP à la « Physique des 
Semiconducteurs »
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Année 2019-2020:
Ø 50% en distanciel improvisé
Ø Google-Drive/Discord

Année 2020-2021:
Ø 100 % en distanciel anticipé
Ø Google-Drive/Zoom

Comment passer les APP en enseignement à distance ?
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42

Le groupe

Séance	Aller	
(1h)	

TRAP	(1h45)	

Séance	
Retour	(1h15)	

M	
E	
R	
C	
R	
E	
D	
I	

Défi1	

COURS	Q/R	
(30	min)	+			
exo	(1h30)	

Séance	Aller	
(1h)	

TRAP	(1h45)	

Séance	
Retour	(1h15)	

V	
E	
N	
D	
R	
E	
D	
I	

Défi2	

Découverte	 Calculs	

8h	
	
	
	
	
	
	
	
12h	

14h	
	
	
	
	
	
	
	
18h	

Correction	et	
exos-types	

TRAP	fait	
en	séance	

TRAP	fait	
en	séance	

Evaluation	du	groupe:	CR	au	tableau	

L’organisation d’une séquence APP

Q
ui

ck
 Te

st

Poster en ligne avec 
Google-Drive

CréaBon de salles de 
travail dans Zoom avec 

possibilité d’appeler 
l’enseignant

Certains cours 
en vidéo

QCM 
noté sous 
moodle

Humour – Bonne ambiance 
+  Sondages réguliers
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31 /40 étudiants (taux de réponse: 78%)

SUP - Service Universitaire de Pédagogie Ref : JD - 1008CH - 2010 Université Joseph Fourier - Grenoble 1

3 h 2 h 

1 h 0.5 h 

0 h moyenne :  h  
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contenu 1. 
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organisation 3. 

document 4. 

méthodologie 5. 

restructuration 6. 

travail en gpe  8. 

taille 9. 

ambiance 10. 

orga. interne 11. 

satisfation 13. 

rôle 15. 

l'écoute 16. 

compétences 17. 

guidage 18. 

éval. gpe 19. 

QCM  20. 

quick-test 21. 

indication  22. 

4 tout-à-fait d'accord 

3 plutôt d'accord 

0 sans avis 

2 plutôt pas d'accord 

1 pas du tout d'accord 

-----Groupe -----------------	

---Tuteur-----------------------	

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100% 

qualité globale  

6. excellent 5. bon 4. suffisant  pas de réponse 3. insuffisant 2. mauvais 1. très mauvais 

Evaluation du cours « APP Liaison chimique et Physique du Solide» - Polytech	 2016-2017	

40 répondants / 48 étudiants (83 %) 

moyenne:  4,6/ 6 

Enseignants : C. Darie et C. Durand 

---Evaluation------------------	

SUP - Service Universitaire de Pédagogie Ref : JD - 1008CH - 2010 Université Joseph Fourier - Grenoble 1
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3 plutôt d'accord 
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2 plutôt pas d'accord 

1 pas du tout d'accord 

-----Groupe -----------------	

---Tuteur-----------------------	
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qualité globale  

6. excellent 5. bon 4. suffisant  pas de réponse 3. insuffisant 2. mauvais 1. très mauvais 

Evaluation du cours « APP Liaison chimique et Physique du Solide» - Polytech	 2017-2018	

47 répondants / 48 étudiants (98 %) 

moyenne:  4,9/ 6 

Enseignants : C. Darie et C. Durand 

---Evaluation------------------	
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restructuration 6. 
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ambiance 10. 

orga. interne 11. 
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éval. gpe 19. 

QCM  20. 

quick-test 21. 

indication  22. 

4 tout-à-fait d'accord 

3 plutôt d'accord 

0 sans avis 

2 plutôt pas d'accord 

1 pas du tout d'accord 

-----Groupe -----------------	

---Tuteur-----------------------	

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80% 90% 100% 

qualité globale  

6. excellent 5. bon 4. suffisant  pas de réponse 3. insuffisant 2. mauvais 1. très mauvais 

Evaluation du cours « APP Liaison chimique et Physique du Solide» - Polytech	 2018-2019	

42 répondants / 44 étudiants (95 %) 

moyenne:  5,1/ 6 

Enseignants : C. Darie et C. Durand 

---Evaluation------------------	

2016-2017

2017-2018

2018-2019

Satisfaction des étudiants Résultat à l’examen terminal

Comparaison note APP présentiel/distanciel:
Ø Notes <7 : 5 % à 5%
Ø Notes <10 : 17% à 22 %
Ø Notes >18 : 8% à 10% 

Moyenne 2018-2019

(APP en présentiel)

13,23/20

Moyenne 2020-2021 

(APP en distance) :

12,92/20

2020-2021

Distanciel

Moyenne : 5,1/6



Place de la modélisation : recherche, enseignement, étudiant
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Plan de l’exposé

5. Pistes pour pratiquer la modélisation avec les étudiants

Support d’étude 
pour la modélisa1on 

Modélisation des électrons 
dans la matière

Propriétés thermiques

Propriétés électriques

Propriétés optiques

a. Travail autour de la notion d’un modèle
b. Approches pédagogiques autour de la modélisation



5. Pistes – a) Travail sur la notion d’un modèle
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Lien entre 
un modèle 
et le réel

Limites d’un 
modèle

D’un 
modèle à 

l’autre

• Un modèle ne décrit pas exactement le réel 
• Un modèle peut être prédictif sans pour autant 

correspondre au réel

à Equilibre entre simplicité et réalité physique complexe

à Etre bien conscient des limites du modèle

• Un modèle s’appuie sur des hypothèses simplificatrices
• Tester le modèle dans des situations extrêmes

à Etre capable de choisir et de changer de modèle selon 
les situations

Pour affronter la complexité:
• on part du modèle le plus simple
• on complexifie le modèle quand cela est nécessaire
• IntroducLon de modèles en rupture parfois nécessaire

Ex. les quasi-particules : modification de la masse de l’électron pour pouvoir 
utiliser un modèle simple et être prédictif, mais sans lien avec le réel



5. Pistes – b) Approches pédagogiques
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Comprendre 
et détailler Transposer

Difficulté des activités autour de la modélisation 

Faire le 
modèle ex 

nihilo

Applica;on d’un 
modèle connu

Comparer Comprendre et 
compléter

Comprendre et 
trouver l’erreur

Facile Difficile

Limites du 
modèle

• Approche graduelle « en marche d’escalier » permettant d’accéder à la 

complexité

• Grande diversité des activités possibles pour initier à la modélisation :

• Le travail en groupe : intéressant et moFvant pour affronter la complexité

• Le travail sur tableau : support idéal pour partager les idées, les calculs et praFquer 

l’essai-erreur (« The greatest teacher, failure is »)

• Donner des jalons et des ressources pour accompagner la mise en œuvre de la 

démarche de modélisaFon

• Encourager les étudiants à avoir confiance en eux et valoriser leur travail (les 
étudiants ont tendance à chercher des solu8ons de facilité). Valoriser l’effort et le 

plaisir de la découverte par la modélisaFon.

Modélisation = activité d’apprentissage complexe


