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Chapitre 1
QUELQUES NOTIONS DE
PHYSIQUE CRISTALLINE

Introduction a l'utilisation des tenseurs dans
I'étude des propriétés des cristaux




Introduction a l'utilisation
des tenseurs dans |'étude
des propriétés des cristaux

Une propriété physique est |'entité qui relie deux
grandeurs mesurables, elles mémes ne
représentant aucune propriété particuliére

Ces grandeurs mesurables peuvent €tre des scalaires ou
des vecteurs

Exemples :

force = masse x accélération f=m.a

induction magnétique = perméabilité x champ magnétique
B=p,.H

Matériaux isotropes : la propriété est un scalaire

Matériaux anisotropes : la plupart des cristaux étant
anisotropes, leurs propriétés physiques seront décrites
par des équations tensorielles




induction magnétique = perméabilité x champ magnétique
B-=- Mo - H

Effet (ex : B)

Propriété =
Cause (ex : H)

Cas général des cristaux :

Tenseur de rang n
Tenseur de rang |

+Nn !
T Effet

-Propriété =

Cause
!
|

Tenseur de rang m




Tenseur de rang n
Tenseur de rang |

N !
o Effet

-Propriété =
Cause

the formulation of the Hooke’s law 1
that describes the response of a linear elastic material |
to the application of mechanical stress . The coefh-
cient s is called the elastic compliance. The tensor form Tenseur de rang m
of this equation is given

where: S,

manpq

is the compliance tensor

We notice in the above equation that both stress
and strain are second-rank tensors that makes the
compliance, s, a fourth rank tensor.

Scalaires et vecteurs

!
densité, température,...
Scalaires Tenseurs
Un nombre:d, T,... de rang O
t |
'

force, champ électrique,
moment dipolaire,...

Tenseurs

Vecteurs de rang 1

Trois composantes
E = [Ellt EZI E3]




Tenseurs du 2°™ rang

Exemple :  densité de courant J dans un
conducteur sous champ électrique E

Conducteur .J=0E
/sotrope

J et E sont colinéaires

J (J1. J2. J3) J1= 0k
J2=0E;
E (El, Ez, E3) j3 -0 E.3

o est alors un scalaire = tenseur de rang O

Tenseurs du 2°™ rang

Exemple :  densité de courant J dans un conducteur
sous champ électrique E

Conducteur
anisotrope

—  —J=0E

J et E peuvent €tre non colinéaires

|

J 1, 2. J3)

J1 7 011E1+ 01,E,+ 04363

J2 = 021E1+ 0,,E,+ 0,3E3

J3 = 031E1+ 03B+ 033E3

E (1, B2, E3)

o est alors un fenseur de rang 2




Tenseurs du 2°™ rang

J1 = 011E1+ 015E,+ 043E3

J2 = 021E1+ 0B+ 0p3E;
J3 = 03161+ 03B+ 033E;
Oy1 Oy, Op3 0 jj * composantes du tenseur
O21 022 O23 011 O,p O3 : diagonale principale
O31 O3z O33 |
Tenseur du Ji = Oi; Ei
2eme rang '

Utilisation des tenseurs du 2°™ rang

q = cause et p = effet : peuvent €tre non colinéaires

p = [p1 P2 ps] r q = [9: 92 G5

P1 = T1191+ T1292+ T1393
P2 = T2191+ T2292* T2303 Pi = Ty
Ps = T3191+ T3292+ T33q3

- Tll T12 T13 -

Ty = Tar Taz Tas

Chaque T;; représente une
quantité physique qui
dépend du repere choisi
Ts1 T3z Ta3 P P




Quelques exemples de tenseurs du 2°™ rang

Propriété cause effet
Conductivité | Champ électrique Densité de

¢lectrique courant
Conductivité Gradient de Densité de flux

thermique température de chaleur

Permittivité

Champ électrique

Déplacement
diélectrique

magnétique

Susceptibilité | Champ électrique |  Polarisation
diélectrique
Perméabilité Champ Induction
magnétique magnhétique
Susceptibilité Champ Aimantation

magnétique

Exemples de propriétés et des tenseurs associés

Rang du Nb de Nature Exemples
tenseur |coefficients
0 1 Scalaire |Densité, température, masse
1 3 Vecteur | Champ électrique, polarisation
Déplacement électrique,
Coefficients pyroélectriques
2 9 Tenseur |Permittivité, conductivite,
Contrainte, déformation
3 27 Tenseur |Coefficients piézoélectriques
4 81 Tenseur |Coefficients élastiques




Contraintes
et
déformations

Contraintes et déformations

Introduction

@ Comment caractériser un effort pour bien représenter les propriétés
mécaniques d'un matériau ?

Exemple : traction

Force? U - non

méme matériau
F

(o, #0,)

et

Contrainte

)—’ force F

_force appliquée )
k section droite initiale S,

F
section initiale g




Contraintes et déformations

La contrainte

Une force F est appliquée a un bloc de matériau :

F se transmit a travers le bloc, et est compensée
par une force opposée (exercée par le support sur
le bloc) : support est remplacé par le force opposé.
F agit sur les sections du bloc paralléles a la

surface d’application : le bloc est dans un état
contraint.

L’intensité de la contrainte est : . F .
L] T Tensile stress ¢ =

(a)

T

m|lm ™

o est produite par une force qui tire perpendiculairement a la surface
Contrainte de traction

Area A

Contraintes et déformations

si la force fait un angle avec la surface :
la force est décomposée en deux
composantes :

Une composante normale, qui engendre
une contrainte de traction o= F_/A.

La contrainte de cisaillement 1 (Cission)
égale a F/A.

Shear stress ¢ =

Tensile stress a =

Dimension d'un contrainte [N/m?2] ou
pascal, unité trop petite dans la plupart des E
applications, on utilise souvent [MN/m?] ou "
Mpa.

R




Loi de HOOKE Contraintes et déformations

Définir les constantes élastique (€lasticité linéaire)
En traction simple : la déformation en traction est proportionnelle a la
contrainte de traction :
E : module de Young.

o = Eg,

Idem, la déformation de cisaillement est proportionnelle a la cission : ; — (4

G : module de cisaillement.

L'opposé de la dilatation est proportionnel a la pression : p — k4
K : module de compressibilité.

Rgs : les modules ont la méme dimension que les contraintes (GPa)
La plupart des solides ont une réponse €lastique seulement pour les trés

petites déformations <0, 1%).
On a défini quatre constantes élastiques, mais pour la plupart des

matériaux : KOE, v10,33 et GO3E/8.

Les modules élastiques caractérisent la rigidité

d'un matériau (résistance a la deformation E augmente

élastique)

v

matériau plus rigide

Contraintes et déformations

La déformation
Les matériaux réagissent aux contraintes

en se déformant. ! ; Ry
Une traction simple entraine des déformations : _ 2
de traction. Le cube s’allonge de u dans la ! '
direction de traction. -~ | ——
On définit la déformation longitudinale ' Wi
conventionnelle (nominale) par : u ! -y
&n == ' A I
o : ' L.
La section du cube sous contrainte ¥ s 7 -
diminue :la déformation latérale est décrite par ¥ 4
I

le coefficient de poisson Vv :
déformation latérale

" déformation longitudinale

B

Une cission crée des déformations de cisaillement :

le tube est cisaillé latéralement sur une longueur /

w, la déformation de cisaillement (distorsion) est : /
Y= ? = tanf /

6 :angle de cisaillement.
Déformation élastiques sont toujours trés petites : 'f

y=9

Pression hydrostatique

Y
Y

Dilatation (variation du volume) :

20




Contraintes agissant sur un F
parallélépipede en équilibre Contrainte = rorce _ o [N m-2]
statique : élément de matiére Aire

de forme cubique (amorphe,

polycristallin ou monocristallin)

Tenseur des contraintes O; i

i . direction de la force

j @ normale a la face sur
laquelle la contrainte agit

9 composantes :

tension (3) + cisaillement (6)
22

=] EN

Tenseur symétrique

Gij = Oy
tension
On ne considére ici que des contraintes donnant naissance a des
déformations purs ! (pas de mouvement général du corps)
3
2
e :
O22
1

0; = tension (traction ou compression)




cisaillement

0,, et 0,; ont donc le méme effet :
cisaillement autour de l'axe 3

0, = O; = cisaillement

Tenseur
symétrique




O11 Oj32 O33
O12 Oz Op3

O13 Oz3 O33 |

Notation tensorielle

A

3

3

Ou bien

O¢ Os
O, Og4

O4 O3

Notation matricielle (Notation de Voigt)




Déformations

oy,
e; =
J
axj
= &yt Wy
— déformation rotation

1_I

w; = 1/2(e;; - e;)

— G,J = 1/2(€,J + eji) I

Tenseur des
déformations

i = j:extensions

i # j : cisaillement













Notation matricielle




Notation matricielle

Avec des indices contractés S,

€

£, | Sy S, S3 Sy S
S S S Su S

€ 3 — S31 S32 S33 S'34 S35

€, Sy Siz Siz Sus Sus
S5 Sz S5 S Se

&5 | Se1 Se2 Se3 Se3 Ses

€6

L o0 .n
o o o o




Propriétés diélectriques et
magnhétiques :

Aimantation,
Polarisation diélectrique

Induction diélectrique et magnétique :

dans le vide
Electrostatique Magnétisme
+ ., -
+ E - —_
+ - H
+
+
— I
la densité de
charge stur les BO
. q) T
D =|—-|U champ D entre les
0 (Sj > plaques
i - B =/1pH
Do = &o E




li Dans le videj

Electrostatique Magnétisme
: @ @
Effet . Cause : Effet : Cause :
Déplacement Champ Induction Champ
diélectrique  électrique magnétique magneétiqu
UNITES

RS

C/ R V/im




g, > Permittivité (diélectrique) du vide
enF/m

L, “ s Perméabilité (magnétique) du vide
en N/ A

U, =4n 107 N / A% exactemer

‘ €9 Ho C*=1 ‘

go=1/ (361100 F/m




Induction diélectrique et magnétique :
dans un milieu matériel
Electrostatiqu Magnétisme

| =4

O
I
()
[
wull
I
=
1,

Milieu matériel—-

Electrostatiqué Magnétisme
D_-_C_c¢ B - H
D, G & B b
Permittivité Perméabilité
(diélectrique) relative (magnétigue) relative

g, ety sans dimension




Surface S Epaisseur d

T t

=

d - .
HU-P:

. g~ - g 3
p=90p p=4
S S U

!

P = charge / unité
de surface

L]
Vv

P = moment
dipolaire / unité de
volume




litee
t#tiov+o+l-oi-|-oﬁp
— ': [ }:Pl I-;
-------------- ﬁlr
m Les charges libres des armatures créent le champ Eq = libre i,

€0

m £, induit dans le diélectrique une polarisation P de méme sens

= Il appardit sur les faces du diélectrique des densités de charges de
polarisation

o=P.ii=+P

» Ces charges créent un autre champ dans le diélectrique

. —Op . P
Ep = P Uy =— —
€0 £
RN o L
e T, GP
EP = .7 i il 1 { Il] l Eu
€0
______________ a,
m E,est de sens opposé a £, S lEE G oo,

m Le champ total dans la plaque vaut :
E=E0+EP=E0—£
€0

m Généralisation : le champ E, créé par la polarisation est toujours de
sens opposé a E, (loi de modération). On l'appelle champ
dépolarisant (méme s'il n'est associé a aucun mécanisme de
dépolarisation)




l— Milieu matériel—l

Electrostatique
D=¢E
D=gE+P
P=¢gx E

[3:50(1+)(e)é

E=& (1+)(e):£o &

Magnétisme

—

B=uH

Relations entre les propriétés
d'équilibre thermiques, électriques et
mécaniques des cristaux




Relations entre les propriétés d'équilibre thermiques,
électriques et mécaniques des cristaux

In this chapter, we will investigate how solids
respond to the applications of external agents leading to
the origin of novel effects that are exploited in a number
of ways to develop new devices and their applications.
We can define two types of agent—effect relationship:
the first being the interactions arising from electric field
(E), mechanical stress (X), and temperature (7); and
second consisting of E, X, and magnetic field (H). Both
categories form the backbone for a variety of applica-
tions. For example, the@relationship gives rise
to multiple interesting phenomena having significant
impacts on the electronic and mechanical technology,
sensor and detectors, and harvesting of green energy.

Fundamentals of Electroceramics: Materials, Devices, and Applications, First Edition. R. K. Pandey.
© 2019 The American Ceramic Society, Inc. Published 2019 by John Wiley & Sons, Inc.
Companion website: www.wiley.com/go/Pandey/Fundamentals_Electroceramics

Variable
cause

Variable
effet

o Dilatation

thermique

(S

Effet piézo-
calorique




Electric Field (E), Mechanical
Stress (X), and Temperature (T)
Diagram: Heckmann Diagram

The interaction of solids with each of these three agents
can manifest itself in variety of ways. They are the
foundations for the origin of primary and coupled
effects exhibiting some unique electronic, thermal, and
mechanical properties. There are three principal effects
and six associated coupled effects. It is not a trivial
task to present them in a unified and consistent way.
This problem was solved in 1925 by G. Heckmann of
Germany who invented a diagram, which now bears his
name, representing all the effects that can occur in solid
when subjected to the interactive forces of E-X-T [1].

Fundamentals of Electroceramics: Materials, Devices, and Applications, First Edition. R. K. Pandey.
© 2019 The American Ceramic Society, Inc. Published 2019 by John Wiley & Sons, Inc.
Companion website: www.wiley.com/go/Pandey/Fundamentals_Electroceramics

PRINCIPAL EFFECT Heckmann Diagram

The three corners of the larger triangle are occupied by
the agents £, X, and T, respectively. The smaller triangle

has its corners labeled as electrical displacement (D), et

mechanical strain (x), and entropy (S). These six param- fleld
eters form three groups that are (i) between electric field
(E) and displacement (D); (ii) between stress (X) and
strain (x); and (iii) between temperature (7') and entropy
(S). They are called the three principal effects.

©
ermittivity (e) is a fundamental @:%
property of all solids, but it plays a very special role in q-gé? N %%/
the field of dielectric materials like an oxide. & éigg %"
& =
D=¢E é’e °8 4

Since both D and E are first rank tensors, z

also be expressed as

D, = ¢;E;

L)

¥
Mechanical
strain_«

The relationship between displacement (D) and

entropy (S) is called heat of polarization
X
Mechanical

Thermoelastic effect

Fundamentals of Electroceramics: Materials, Devices, and Applications, First Edition. R. K. Pandey.
© 2019 The American Ceramic Society, Inc. Published 2019 by John Wiley & Sons, Inc.
Companion website: www.wiley.com/go/Pandey/Fundamentals_Electroceramics




PRINCIPAL EFFECT

(=t
Electric
field.

rincipal effect No. 3JThis effect constitutes temperature
(T), entropy (S), and heat capacity (c). Entropy is a

thermodynamic parameter and can be understood as
a measure of molecular disorder within a microscopic

change in temperature, d7, produces
a change in entropy, dS, so that

= (5)er

Thermoelastic effect

The relationship between displacement (D) and
entropy (S) is called heat of polarization and similarly
between the strain (s) and entropy (S) it is called the
heat of deformation.

Fundamentals of Electroceramics: Materials, Devices, and Applications, First Edition. R. K. Pandey.
© 2019 The American Ceramic Society, Inc. Published 2019 by John Wiley & Sons, Inc.
Companion website: www.wiley.com/go/Pandey/Fundamentals_Electroceramics

COUPLED EFFECT
Besides these three principal effects, there are six sec-
ondary effects that form the group of coupled effects. They
reside in the three zones identified in Figure 5.1 as the
pyroelectric zone, the piezoelectric zone, and the ther-
moelastic zone. Each of these zones contains two coupled

ef 286 ts.

Piezoelectric Zone

Figure 5.2 is the detailed version of piezoelectric zone.
We see here that there are two types of piezoelectric
effects: one being the direct piezoelectric effect, and
the other the converse piezoelectric effect.

Piezoelectricity
g ~
% -~ -
- o -~ - o - -
e Direct e s Converse s
T o . ;
Permittivity . . i g piezoelectric | Elastic compliance
piezoelectric P -
- i effect
effect e i

Thermoelastic effect

Fundamentals of Electroceramics: Materials, Devices, and Applications, First Edition. R. K. Pandey.
© 2019 The American Ceramic Society, Inc. Published 2019 by John Wiley & Sons, Inc.
Companion website: www.wiley.com/go/Pandey/Fundamentals_Electroceramics




Pyroelectric Zone

Electrothermal effects

E

Electric (Pyroelectricity)
field
. & :
€ : ™ - : Electrocaloric e
PR Pyroelectric o )
Permittivity effect e effect Heat capacity

Heat of
polarization

The pyroelectric zone consists of the two coupled effects
that are the pyroelectric effect and the electrocaloric

effect.
In pyroelectric materials,

a change in temperature can induce a change in the
electrical polarization. The relationship between the
temperature gradient (d7) and the change in resulting
polarization (dP) is linear with the coefficient being the
pyroelectric coefficient, P(T). Mathematically expressed,
it is given by Eq. (5.6).

dP, = P(T)dT

Thermoelastic effect

(1) —  Effets couplés

Permittivite (2)

A

(1)

Capacité

calorifique (0)

Elasticité (4)

0]
(2) (0)




(1) —  Effets couplés
Effets , Effets
électromécaniques - électrothermiques
(3) D 0

N (1)

o T
2
( ) I:{ Effets thermoélastiques (2) | (O)

E
(1) —  Effets couplés

Effet piézoélectrique inverse

Effet électrocalorique

Effet piézoélectrique | Effet pyroélectrique

direct

o
(2)

piézocalorique | Dilatation thermique | (O)




(0)

Effets principaux

Variation de température dT

ds =S4T
T

Variation du champ

» Variation d ‘entropie dS

Capacité calorifique

, Variation du déplacement

électrique dE;

dD, =¢ ,dE,

Variation de la

¢lectrique dD;

Permittivité

Variation de la

contrainte doy

dL}j=s;.doy

déformation de;;

Elasticité




Quelques effets couplés

, Variation de la
déformation de;;

Variation de fempérature dT

dg; = q;dT Dilatation thermique

Variation du déplacement
> ¢électrique dD; (ou de la
polarisation dP;)

Variation de la
contrainte doy,

A\

dD, =d;,do Effet piézoélectrique
direct

Variation du déplacement
Variation de température dT = ¢lectrique dD; (ou de la

dD _ pdT polarisation dP;)

Effet pyroélectrique

Un peu de thermodynamique

Dans un cristal

l
o;; : contrainte

Causes E, : champ électrique <—__  Variables
5 ) indépendantes
T: température |
| €;; : déformation ’
. . . Variables
Effets P : polarisation T dépendantes

AS : variation d ‘entropie
t




Un peu de thermodynamique (suite)

EnThalpie S R G = H - TS - Ek Pk - Gij E,J
libre

dG = - G'J dO',J = Pk dEk - S dT

Le systeme est
completement ~ ~————| G est une fonction d ‘état
définipar o,Eet T

|
l ! !
(GG/GGU)E,T =-€ (GG/GER)GIT - - Pk (aG/aT)GIE =-5

i

Un peu de thermodynamique (suite et fin)

- 0%6 0€

= U o=d; Effet piézoélectrique inverse
ijk p q
aO'ij OEk aEk
- 36 0Py o :
= = dij Effet piézoélectrique direct
6Ek aoij OGU
v €.
06 _ 0§ = o Dilatation thermique
00;; 0T oT
P
e > . e; Effet piézocalorique
0T 0o 00;;
- 92 oP , :
06 | K- Pi Effet pyroélectrique
OE, oT oT
. 0S . :
?*6 | = e, Effet électrocalorique

oT 0, 9E,




Pour les cristaux, la plupart de ces grandeurs
sont des grandeurs tensorielles traduisant
leurs propriétés

Les propriétés des cristaux sont
lices a leur symétrie

Principe de Neumann

Les éléments de symétrie de toute
propriété physique d ‘un cristal doivent
contenir les éléments de symétrie du
groupe ponctuel du cristal




