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Résumé

Motivé par le domaine des nanotechnologies et I’importance des nanostructures, ce mémoire
de these est une modeste contribution a I’étude des propriétés magnétiques de ces composés, a
I’aide de la méthode de Monte Carlo. Ce travail débute par une introduction sur quelques
modeles bidimensionnels, ensuite il décrit les principes et les notions de base de la simulation
Monte Carlo. Nous utilisons [’algorithme de Metropolis avec les conditions aux bords
cycliques. Nous avons également étudié les propriétés magnétiques décrivant les phénomenes
critiques, particulicrement les transitions de phase, le mouillage magnétique et 1’ordre-
désordre. Cette thése présente des résultats de différents travaux de recherche bien détaillés en
¢tudiant les propriétés magnétiques, la température de compensation et les cycles d’hystérésis
de certaines nanostructures. Finalement, nous terminons par une conclusion générale et des
perspectives.

Mots-clefs :

La méthode de Monte Carlo; Les nanostructures; Le mouillage magnétique; L’ordre-désordre;
Les propriétés magnétiques; Cycles d’hystérésis.
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Introduction générale

Si les origines du magnétisme sont restées longtemps mystérieuses, elles sont bien mieux
appréhendées aujourd'hui. Du point de vue historique, on a d'abord constaté l'existence des
forces magnétiques avec les aimants. Les propriétés attractives ou répulsives des aimants,
appelés autrefois pierre d'aimant, sont connues depuis des si¢cles. Puis avec 1'apparition de
1'¢lectricité, un lien entre le courant électrique et le champ magnétique est observé: des
¢lectrons en mouvement peuvent générer un champ magnétique. Avec la mise au point d’une
dynamo, on montre qu'une induction variable crée un champ électrique. On montre aussi que
les champs ¢électromagnétiques sont capables de se propager dans l'espace. C'est le début du
télégraphe sans fil. Finalement, avec le développement de la physique atomique, la recherche
s'oriente vers l'infiniment petit. Aujourd'hui, le magnétisme évoque une des forces d'attraction

les plus importantes a I'échelle humaine, loin des forces de gravitation.

La nanotechnologie est une nouvelle approche liée a la compréhension et a la maitrise des
propriétés de la matiere a 1’échelle nanométrique, un nanométre (un milliardiéme de metre)

correspond a la longueur d’une petite molécule.

Un nanomatériau est un matériau (sous forme de poudre, aérosol ou quasi-gaz, suspension
liquide, gel) possédant des propriétés particulicres a cause de sa taille et structure
nanométrique. Les nanomatériaux sont habituellement issus de la nanotechnologie, a la
différence des nanoparticules qui peuvent étre d'origine naturelle ou résulter de processus tels
que le soudage, le fumage, le polissage. On entend par nanomatériau un matériau naturel,
formé accidentellement ou manufacturé contenant des particules libres, sous forme d’agrégat
ou sous forme d’agglomérat, dont au moins 50 % des particules, dans la répartition numérique

par taille, présentent une ou plusieurs dimensions externes se situant entre 1 et 100 nm ».

De nombreux matériaux font 1'objet de recherches visant a les produire sous forme de
nanoparticules (métaux, céramiques, matériaux dié¢lectriques, oxydes magnétiques, polyméres

divers, carbones, etc.), seuls ou en formes ou structures composites. On parle également de



https://fr.wikipedia.org/wiki/Nanotechnologie
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nano-composites (et nano-composite de polymeére) qui sont par exemple des matériaux dits
« nanostructures » (en surface ou en volume), ou « nano-renforcés ». Avec la mise au point de
techniques permettant d’élaborer des matériaux dont les dimensions sont nanométriques, un
champ considérable s’est ouvert pour des matériaux nouveaux et des propriétés ont été
découvertes qui relevent de la physique (optique, €lectronique, magnétisme), avec déja un
ensemble trés important d’applications industrielles, de la catalyse ou de la mécanique, avec
toutefois, pour les matériaux structuraux, une limitation liée a la difficulté a accéder a des
quantités de matiére ou a des colts pertinents. Parallelement se sont développées des
technologies permettant de fagonner, par modulation de la composition ou par usinage a
I’échelle nanométrique, des systémes de matériaux et, de la, d’inventer des dispositifs

nouveaux en microélectronique et en informatique.

A ce niveau, la matiére présente des propriétés différentes et souvent €tonnantes, et les

frontiéres entre les disciplines scientifiques et techniques établies s’estompent. La
nanotechnologie est un champ interdisciplinaire qui rassemble les recherches fondamentales
et appliquées a la fronticre entre la physique, la chimie, 1’ingénierie et les sciences de la vie
[1-9]. La nanotechnologie est souvent décrite comme potentiellement «perturbatrice» ou
«révolutionnaire» en termes d’impact possible sur les méthodes de production industrielle.
Elle apporte des solutions possibles a toute une série de problémes actuels par le biais des
matériaux, composants et systeémes plus petits, plus légers, plus rapides et plus efficaces. Ces
possibilités ouvrent de nouvelles perspectives pour la création de la richesse et de I’emploi. La
nanotechnologie devrait également apporter une contribution essentielle a la résolution des
problémes mondiaux et environnementaux en réalisant des produits et des processus destinés
a un usage plus spécifique, en économisant des ressources et en réduisant le volume des
déchets et des émissions. La nanotechnologie a aussi le potentiel pour révolutionner la fagcon
dont les matériaux et les produits sont créés naturellement et des fonctionnalités qui peuvent
étre accessibles. Elle a déja un impact commercial significatif, ce qui croitra certainement

durant les années a venir.



https://fr.wikipedia.org/wiki/Nanocomposite
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Le développement des nanotechnologies a été découvert par R.P. Feynman dés 1959 [10] lors
de sa célébre communication intitulée (“Il y a plein de place en bas”), au cours de laquelle il a

évoqué la possibilité de manipuler la matiere a 1’échelle de I’atome, dont la structuration de la

matiere a 1’échelle nanométrique ouvre évidemment des perspectives, du fait de I’apparition
de nombreuses propriétés que ne possedent pas les objets de plus grande taille. Il a fallu
attendre les années 1980 pour que les progrés de la microscopie électronique (microscope a
effet tunnel, a force atomique, etc.) rendent possible I’observation de la matiére au niveau
atomique. Cette observation au cceur de la matiere a permis de révéler une quantité¢ de
nouvelles propriétés propres a cette échelle. Autrement dit, de nombreuses propriétés
(optiques, magnétiques, mécaniques, etc...) dépendent directement de la taille de la matiere.
Les propriétés intrinseques des nanomatériaux donnent lieu a des innovations dans de
nombreux domaines industriels (médecine, énergie, environnement, transports, textile, santé,
chimie, électronique et optique), méme de nombreuses propriétés physiques (optiques,
catalytiques, mécaniques, magnétiques, thermiques, de conductivité, etc.) que ne possedent
pas les objets de plus grande taille. L’étude des propriétés magnétiques des nanomatériaux est
le domaine de la physique qui a donné naissance aux nombreux phénomeénes magnétiques de
la nanotechnologie. La science et la nanotechnologie des nanostructures est une région vaste
et interdisciplinaire de la recherche et du développement. Cette innovation est devenue
explosive a I’échelle mondiale dans ces dernie¢res années pour garantir ces progres dans le

futur.

Récemment, le domaine de la nanotechnologie est trés développé par 1’étude des propriétés
magnétiques, dont les nanoparticules magnétiques [11] sont des éléments trés intéressent
pour le développement de la nanotechnologie. Parmi ces nanostructures on trouve les

nanoparticules [12] et I’oxyde de fer Fe304 [13] appliqués en biologie, et en médecine [14,

15], I’hélium *He [16, 17] et I’éthyléne [18-20] insérés en graphite. Ainsi les nano-films

[21,22], les nano-fils (wires) [23-27] et les nano-tubes [28,29] sont intensivement étudiés. Ces
nanomatériaux ont attiré une attention spéciale grace a leurs technologies potentielles et leurs
applications industrielles par I’émergence des nanostructures. Un immense effort a été fourni

pour une compréhension profonde du comportement magnétique des nanomatériaux dans le
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but de maitriser plusieurs domaine tels que; les applications médicales [30,31], le stockage

des informations [32] et les aimants permanents [33] qui sont sujets d’études récentes.

Parmi ces nanomatériaux, on trouve les dendrimeres, qui se caractérisent par une architecture
commune dans les systémes biologiques, les arbres, les vaisseaux sanguins, les neurones, et
d’autres structures biologiques. Bien que ces structures se présentent sous plusieurs formes
dans la nature, 1’échelle moléculaire de ces nano-structures dendritiques n’est pas bien
définie. Les dendriméres sont complétement des nouvelles classes de polyméres synthétiques
[34] y compris I’architecture dendritique a 1’échelle moléculaire. La premiere synthése des
dendrimeres [35,36] a été établie en 1985 par Viogtle et ses collaborateurs [37,38]. Le terme :
«dendrimer » a son origine du mot Grecque “dendrimos” [39] signifiant « arbrey.
Habituellement, le polymeére synthétique traditionnel est composé par une mixture qui
contient beaucoup de molécules avec différentes masses. Les dendriméres ont une forme
unique telle que les polymeéres contrairement aux polyméres synthétiques traditionnels
[40,41], dont les dendrimeéres sont aussi uniques parmi les polymeres grace a leurs branches
répétitives et régulieéres. La structure particuliére des dendrimeéres a fait 1’objet de plusieurs
recherches dans plusieurs domaines scientifiques. La structure des dendriméres est constituée
par: un cceur, des branches, et une large surface vide [42-44]. Ces macromolécules sont
régulierement décrites par leurs numéros de générations, par exemple : Oth (GO), 1th (G1), 2th
(G2) ainsi de suit. En général le cceur de la dendrimeére peut contenir plusieurs branches [45]
mais les dendriméres typiques contiennent entre deux et quatre branches en cceur. Les
polyamidoamines (PAMAM) est un type particulier des dendriméres dont le coeur est formé

par I’Ethylenediamine (EDA) [46-51]. Ce cceur contient quatre branches pour construire la

premiére génération Oth (G0) d’une dendrimere [52]. Les branches des dendrimeres PAMAM

ont plus d’influence sur les propriétés structurelles des dendrimeéres.

Récemment, diverses recherches ont focalisé sur I’étude des propriétés magnétiques des
nanomatériaux [53-60]. En effet, cet intérét est di au fait que les matériaux et les
nanomatériaux magnétiques ont une impotence extréme dans les technologies modernes. Les
nanomatériaux peuvent jouer un rdéle majeur dans nombreux domaines scientifiques,

technologiques et industriels. D’autre part, les nanostructures magnétiques ont attiré
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I’attention des chercheures théoriciens et expérimentateurs [61-67], grace a leurs propriétés
fascinantes. En outre, les propriétés magnétiques du model d’Ising ayant des interactions
multi-spins ont montré un intérét aussi bien théorique que expérimental. Les modéles des
interactions multi-spins sont appliqués sur des systemes physiques diverses comme : les
fluides classiques [68], les alliages binaires [69], les couches lipides [70], les gaz rares [71] et
méta-aimants [72]. D’autre part, plusieurs études expérimentales et théoriques des fullerénes
ont été réalisées en ces derni¢res années. Un intérét important est accordé aux fullerénes grace
a ces nombreux avantages comme matériels potentiels pour les spintroniques organiques. En
effet, les fullerénes et leurs dérivées sont des blocs de construction des appareils organiques
performants a grand potentiel [73-78]. Durant ces derni¢res années, on a montré que le type
d’un fulleréne Cg, peut induire la reconstruction de la surface métallique non-magnétique, i.e.

le réarrangement avec des liens différents des atomes de surface [79,80].

Beaucoup de travaux ont focalisé leurs études sur les couches alternées des nanostructures
[81-86] dont les résultats ont monté un comportement critique trés intéressant pour ces
nanoparticules dans plusieurs phénomenes. Les nanostructures magnétiques cceur-surface, en
anglais: core-shell, ont attiré une vaste attention grace a leurs propriétés physiques et
chimiques, dont elles sont reliées en structure par ceeur, surface et interfaces [87-90]. En effet,
cet inhabituel intérét offre des chances nombreuses pour une amélioration progressive et une
émergence en différent domaines scientifiques. Quelques récentes études [91-93] ont été
réalisées et développées pour déterminer les propriétés magnétiques des nanostructures.
L’¢tude des propriétés magnétiques des nanostructures a montré le comportement des
nanoparticules. Pourtant, les applications technologiques ont développé ce domaine pour
réaliser des bénéfices économiques en différentes sections, notamment, les simulations par
ordinateur [94,95]. Théoriquement, plusieurs ¢études ont démontré les propriétés
ferromagnétiques des nano-systémes, dont les résultats trouvés sont tres riches concernant le
comportement critique. Aussi les phénomenes découverts sont trés intéressants comme le

mouillage magnétique et les transitions des couches magnétiques. Ces transitions ont été

trouvées dans divers systémes expérimentaux y compris, par exemple : *He [96, 97] et

1I’éthyléne [98—100] absorbés dans le graphite. Plusieurs auteurs ont effectué des calcules
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basés sur les diagrammes de phase et les propriétés magnétiques. Ils ont montré I’existence
des transitions des couches magnétiques dans plusieurs systemes ferromagnétiques. Les
transitions des couches magnétiques trouvées dans les diagrammes de phase peuvent présenter
des états différents. Utilisant la théorie de perturbation, Harris et al. [101] ont trouvé les

transitions des couches magnétiques & T = 0 K, en présence du champ magnétique transverse.

Commengant par les propriétés théoriques, les nanomatériaux ont été étudié par plusieurs
techniques tels que; la théorie du champ effectif (EFT) [102, 103], les premiers principes de la
théorie fonctionnel de la densité¢ (DFT) [104-106], la théorie du champ moyen (MFT) [107,
108], et les simulations de Monte Carlo (MCS) [109-111]. Ces nanomatériaux ont fais 1’objet
des études pour étudier les propriétés magnétiques [112] et les propriétés physiques [113],
ainsi leurs comportements. La méthode de Monte Carlo a permis d’obtenir un nombre de

propriétés caractéristiques spécifiques a ces systémes.

En revanche, Canko et al. [114] ont étudi¢ la dépendance des propriétés magnétiques de deux

nanotubes sous 1’effet d’un champ cristallin, en utilisant la théorie du champ moyen (EFT)

[115-117]. Quelques phénomenes caractéristiques ont été trouvé, tel que ; les points critiques.
D’autre part, Akinct et al. ont étudié le comportement dynamique d’un site dilué
ferromagnétique sous I’effet du champ magnétique oscillant périodiquement par 1’utilisation
de la méthode du champ moyen (EFT) [118,119]. Par ailleurs, Jiang et al. [120] ont étudié les
propriétés magnétiques et le comportement de compensation dans un matériau
ferromagnétique a spins mixtes (3/2,1) dont deux points de compensation sont indiqués.
Quelques ¢études récentes ont utilisé¢ la méthode de Monte Carlo pour étudier les propriétés
magnétiques d’un hexagonal (nano-wire) avec une mixture de spin dans un matériau
ferromagnétique spin-1 en surface et spin-3/2 en cceur [121-123]. D’autres travaux ont étudié
en utilisant des simulations Monte Carlo pour monter les propriétés dynamiques des
transitions de phase [124]. Par contre, la dépendance des parameétres dans 1’Hamiltonien, tel
que: le champ magnétique a permis d’obtenir des diagrammes de phase correspondants aux
propriétés magnétiques de ces systémes [125,126]. Sur le plan numérique, différentes études
ont été réalisées a partir des simulations Monte Carlo basées sur 1’algorithme de Metropolis

pour le mod¢le d’Ising [127-130]. Nos travaux de recherche portent sur I’utilisation de la
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méthode de Monte Carlo pour étudier les propriétés magnétiques des nanomatériaux de
grande complexité. Des phénomenes intéressants sont observés dans ces systémes. Il est donc
absolument nécessaire de faire appel a différentes techniques de calculs des aimantations
aussi bien statiques que dynamiques. Parmi ces techniques, la méthode de Monte Carlo reste

un bon choix pour la modélisation des systémes ayant une nanostructure.

Ce mémoire de thése est composé de cing chapitres. Le premier chapitre est consacré a la
méthode de Monte Carlo et a la théorie des graphes. Les différents algorithmes de la
simulation Monte Carlo ont été définis et expliqués. Ensuite, les conditions aux bords sont
abordées. Quelques techniques statiques de simulation qui permettent de générer

numériquement les configurations sont données a la fin de ce chapitre.

Le second chapitre est basé sur 1’étude des phénomenes critiques, ainsi que leurs définitions.
En particulier, les transitions de phase, le phénomene du mouillage magnétique et le

phénomene de I’ordre et le désordre ont été introduis.

Le troisiéme chapitre est consacré a la présentation des résultats obtenus dans nos différents
travaux de recherches. En effet, nous avons appliqué la méthode de Monte Carlo pour trouver
les propriétés magnétiques des nanomatériaux ferromagnétiques type core/shell. En outre,
dans ce chapitre nous traitons 1’étude des phénomenes critiques et les transitions de phase.
Ainsi nous avons mis en évidence les résultats obtenus pour la température de compensation,

le comportement des aimantations et les cycles d’hystérésis des nanomatériaux étudiés.

Le quatriéme chapitre est consacré a la présentation et I’interprétation des résultats de nos
contributions avec 1’é¢tude Monte Carlo des propriétés magnétiques des nanomatériaux de

types dendrimeéres. Nous avons présenté les résultats se rapportant a I’étude d’une classe

particuliere des dendrimeres : PAMAM (Polyamidoamine). Cette classe particuliére des

nanostructures présente des propriétés structurelles intéressantes.

Dans le cinquieme chapitre, nous présentons nos résultats sur les propriétés magnétiques des
nanomatériaux type fullerénes par la méthode Monte Carlo. Ces résultats ont fais 1’objet de

plusieurs publications dans des journaux internationaux. En conséquence, nous avons abordé
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les différentes formes des fullerénes en dégageant toutes les informations concernant leurs

comportements magnétiques.

Ce mémoire de these est cloturé par une conclusion générale contenant les idées primordiales

discutées tout au long de ce document, ainsi que d’éventuelles perspectives.
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Chapitre 1

Simulations de Monte Carlo et théorie des graphes

1.1 Les différents modéles de spin

1.1.1 Modéle d’Ising

Le plus célebre et le plus simple modéle, de la physique statistique décrivant un systéme
magnétique, est le modele d’Ising [131] défini a partir des variables de spin 6; = +1 dont

I’Hamiltonien est :
H= —] XL 525 S, Sp — HXy S (L.1)

Ou H est le champ magnétique appliqué, J est le couplage d’échange limité en général aux
paires de premiers proches voisins. Les exemples de systemes réels décrits par le modele
d’Ising bidimensionnel sont nombreux dans différents domaines comme par exemple les

fluides binaires, les alliages et les aimants uni-axials [132, 133].
1.1.2 Modele XY

Une autre famille importante de modéles abondamment étudi€s en physique statistique est le
modele XY et le modele de Heisenberg. Le modele XY classique est défini par

I’Hamiltonien :
H= =] X<ij>cos(0; — 6)) (L2)

Ou les variables ©; varient continument dans [’intervalle [0,27]. Un trés grand
nombre de systémes physiques réels peuvent étre décrits par le modele XY, par exemple
des superfluides, des supraconducteurs. La mise en ordre dans les cristaux liquides ou la

transition rugueuse [134,135] est aussi décrite par ce modele. En effet, la transition de la
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phase désordonnée vers la phase ordonnée est décrite en termes de vortex libres dans la phase

haute température et de vortex liés dans la phase basse température [136,137].

Le modele XY peut également étre défini a partir de spins vectoriels a 2 dimensions S; de

valeur absolue S;* =1 :
H=—]2<ij>SiS; (1.3)

Si ’on considere des spins vectoriels tridimensionnels, on obtient le modele classique de
Heisenberg. Dans le cas des films minces, ’anisotropie de surface est susceptible de stabiliser
I’ordre a grande distance a des températures finies. Par exemple, pour des films minces avec
une symétrie cubique, il existe une anisotropie uni-axiale, perpendiculaire ou paralléle au plan
du film, la transition appartient a la classe universelle du modele d’Ising 2D [138]. S’il n’y a
pas d’anisotropie de surface uni-axiale, 1’aimantation se trouve dans le plan du film. Le
comportement critique peut alors dépendre des champs cristallins a I'intérieur du plan et
conduit éventuellement a un comportement critique non universel comme pour le modele XY

[139].

1.1.3 Mode¢le d’Heisenberg

Dans le modéle d’Heisenberg les spins sont des vecteurs unitaires a 3D [140,141]. En effet,

les spins d’Heisenberg sont représentés soit par des vecteurs a trois composantes Sy, Sy, et S,
tel que S* = Sy* + Sy* +S,% = 1, ou bien par deux angles variables 6 et ® en coordonnées

sphériques [142]. Dans ce cas, I’Hamiltonien prend la forme suivante :
H= —] X<ij> SxiSxj + SyiSyj + $8iS; — 2i HxSxi M SHISEINBSH (L4)

Ou J est la constante d’échange et hy, hy et h, sont les composantes du champ magnétique
suivant les axes X, y et z respectivement. Le modele d’Heisenberg est un modele de spin qui

permet de traiter directement la dépendance en spin d’un systéme de plusieurs €lectrons.

1.2 Algorithmes de la simulation Monte Carlo

La méthode de Monte Carlo a vu son essor a partir de la fin des années quarante,

essentiellement dans le cadre du projet américain “Manhattan” concernant le développement

21
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des dispositifs nucléaires. Cette €poque a également vu la construction des premiers
“ordinateurs”. Il est difficile de savoir exactement qui parmi ses pionniers : Von Neumann,
Ulam, Metropolis a proposé¢ le nom de “Monte Carlo”. Quoi qu’il en soit, ce terme fait
référence aux jeux de hasard : la capitale de la principauté de Monaco, avec ses salles de jeux,

ayant des cette époque une solide réputation dans la société¢ mondaine internationale.

En I’occurrence, la méthode de Monte Carlo consiste a simuler sur ordinateur un phénomene

stochastique par essence : la diffusion de neutrons dans des matériaux fissiles.

Un ordinateur effectue une suite d’opérations parfaitement déterministes, comment alors
simuler le hasard sur un ordinateur ? On génére des suites de nombres “pseudo aléatoires” qui
ont les mémes propriétés statistiques que des nombres aléatoires, mais qui ne sont pas

aléatoires.

L’idée de base du calcul de Monte Carlo est de générer un nombre raisonnable des
configurations en « random ». Lorsqu’on souhaite minimiser une fonction a grand nombre de
variables, les méthodes classiques n’ont aucune difficulté pour trouver des minima locaux (en
général le plus proche d’un point défini comme point de départ de la méthode). Il est par
contre pratiquement impossible de trouver le minimum absolu. Seule, la méthode de Monte
Carlo permet de résoudre ce probléme. La méthode de Monte Carlo explore tout I’espace des

phases, mais on peut perdre du temps a ne pas progresser dans une région de 1’espace des

phases qui contribue peu a ’intégrale. Sur le plan des simulations numériques, en particulier

les simulations Monte Carlo qui sont réalisées a 1’échelle atomique, I’évolution vers 1’échelle
nanométrique de 1’é¢tude des matériaux combinée a 1’accroissement continu des performances
numériques des calculateurs autorise aujourd’hui une étude pratiquement a 1’échelle de
certaines propriétés physiques puisque les nombres d’atomes mis en jeu peuvent étre de
quelques milliers a quelques millions. C’est a partir de ce constat que nous avons entrepris
progressivement 1’étude de nanoparticules magnétiques et de multicouches magnétiques
d’épaisseur nanométrique de structure amorphe ou poly-cristalline. Les simulations de Monte
Carlo (MCS) sont utilisées pour explorer et faire la lumiere sur certaines des propriétés
magnétiques de notre systéme. En utilisant des méthodes de simulation statistique, ou la

simulation statistique est décrite en termes généraux comme tout processus qui utilise des
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séquences de nombres aléatoires pour faire fonctionner la simulation est I'objectif de notre
choix des simulations de Monte Carlo [143-146]. Ces simulations sont basées sur I'algorithme
de Metropolis [147,148] en générant de nouvelles configurations avec un grand succes pour

inspecter le comportement magnétique.

Ces méthodes sont tout a fait réussies pour la simulation des systetmes éléments fortement
couplés, par pic a partir dune distribution de probabilité, généralement la
distribution de Boltzmann, lorsque 1'objectif est d'obtenir des structures d'énergie minimale a
une certaine température lorsque les étapes de Monte Carlo rassurent 1'équilibre du systéme.
Les trois étapes de Monte Carlo sont exécutées pour différentes conditions initiales, apres
avoir ¢éliminé les premicres étapes pour ¢éliminer les conditions initiales pour chaque

exécution. La méthode de Jackknife [149] a été utilisée pour calculer les barres d'erreur.

Le but de ce travail est de développer sur des techniques de simulation moléculaire pour
simuler des nano-systémes afin que nous puissions mieux comprendre leurs propriétés
magnétiques. Une grande partie de la difficulté a exécuter des simulations atomistiques de se
trouver avec la mise en place des conditions initiales raisonnables qui peuvent étre utilisés par
la mécanique moléculaire et des programmes de dynamique moléculaire. L'état actuel de la
technique dans la mise en place des simulations atomistiques est d'utiliser une configuration
basée sur la méthode de Monte Carlo. La simulation de Monte Carlo crée une conformation
initiale aléatoire avec quelques mauvais contacts entre les atomes du systéme ¢tudié. Les
¢tapes de Monte Carlo par spin se déroulent pour atteindre 1'équilibre, par des sites visités du
systéme. Les pas de MCS sont effectués pour des conditions initiales différentes. Les barres

d'erreur ont été calculées avec la méthode de Jackknife.

1.2.1 La méthode Monte Carlo

La méthode Monte Carlo est une méthode stochastique qui est basée sur le principe des
chaines de Markov. Cette méthode consiste a générer une suite de n configurations ( X4, ...,

X,) pour lesquelles la densit¢ de probabilit¢ P, (X) converge vers une densité

d’équilibre P(X). Dans notre cas, chaque configuration X est un élément de I’espace des

phases () et correspond a un ensemble de N spins X = (S4,S,,...,S;,..., Sy)- La probabilité
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de transition W(X — X') de I’état X vers I’état X' doit satisfaire la relation appelée condition

de stationnarité :
VX', X € QYx WX, X)PX) = Xx WX, X)P(X) (L.5)

Cette relation exprime 1’égalité des probabilités de transition d’un état X vers un état X' et
d’en partir. Dans les faits, cette condition est généralement remplacée par une autre plus

restrictive, appelée condition de réversibilité microscopique :

W(X,X)P(X") = W(X,X)P(X) (L6)

1.2.2 Algorithme de Metropolis

L’algorithme de Metropolis est I’algorithme « standard » de la méthode Monte Carlo dans
I’ensemble canonique [150]. La distribution de probabilité a 1’équilibre a la température T est
définie par :

EX)
T

Py (X) =~
3 Xe kgT

Et la condition de réversibilité microscopique conduit a :

WE-X) _ ,—B(Ex—Ex)
wxon — € X TEX (1.8)

Avec AE = E(X') — E(X) dans le cadre de I’algorithme de Metropolis, le passage d’une
configuration X a une autre configuration X' se fait par un changement d’état d’un seul spin a

la fois :

X =(S1,S-.,Si,--,Sn) = X' = (51,24, iev0rSN) (1.9)

La méthode de Metropolis consiste a prendre W(X — X') = min{1, exp (— % )} qui vérifie
B

la relation (1.8).
L’algorithme de Metropolis consiste a calculer AE:

Si AE < 0 on accepte le changement d’état : X — X'
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Si AE > 0 on admet le changement d’état : X — X' avec la probabilité P(X — X") = e BAE,

On génére un nombre aléatoire §, telque: 0 < & <1

Si§ < P(X — X') on assiste au changement d’état : X — X', sinon on garde la configuration

initiale.

L’algorithme de Metropolis est présenté comme suit :

% exp(-p AE) /

\\\‘\‘\.
M
{]LI_]DI_I ["i iy

/ p 7 / N

0 AE(X — x‘)

Figure I.1 : Critere d’acceptation de la methode de Metropolis.

Lorsque le systéme atteint I’équilibre, a ce moment la qu’on peut commencer le calcul d’une
moyenne thermique. En général, il y a deux étapes dans une simulation Monte Carlo: la
premiere consiste a démarrer d’une configuration initiale, puis réaliser une dynamique afin
d’amener le systeme pres de 1’équilibre dont 1’énergie se stabilise autour d’une valeur quasi-
stationnaire. La seconde étape correspond a un état ou le systéme évolue au voisinage de

I’équilibre. Ensuite on calcul les moyennes des grandeurs physiques.
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Figure 1.2 : Organigramme de la méthode Monte Carlo sous [’algorithme de Metropolis.
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1.2.3 Algorithme de BKL ( Bortz, Kalos, Lebowitz)

L’algorithme de Bortz, Kalos et Lebowitz (BKL) est utilisé dans le cas ou I’on applique la
méthode de Monte Carlo cinétique. L'algorithme de Monte Carlo cinétique (BKL) est utilisé
pour modéliser les sauts aléatoires d'un systéme d'un état initial vers un ensemble d'états
finaux possibles. Cette méthode a été introduite par Bortz, Kalos et Lebowitz (1975) [151]. La
méthode de Monte Carlo cinétique n'est pas aussi largement utilisée comme elle devrait I’étre.
C'est une technique importante et puissante dont les calculs peuvent étre effectués a plusieurs
reprises [152]. Les systémes a basse température sont toujours un probléme pour les méthodes
de Monte Carlo ou le passage d’un état a un autre est trés lent et le taux d’acceptation est
faible. En effet, le systéme passe la majorité du temps dans I’état fondamental. Dans cette
technique de Monte Carlo cinétique, 1’é¢tape de temps dépend de I’estimation du temps
pendant lequel le systéme reste dans son état avant de passer a un nouvel état. L algorithme de
BKL sélectionne un mouvement possible a un certain état excité, mais le taux d'acceptation
est trés faible et pratiquement toutes les configurations possibles sont rejetées. Le systéme
finit simplement par dépenser la plupart de son temps ‘t’ dans 1'état fondamental. Soit At le
temps que le systéme passe dans un état X avant de passer a un autre état X'. Ce temps At est
obtenu a partir de la probabilit¢ w (X — X) [148]. Cette probabilité de rester dans 1’état X

avant de passer dans 1’état X' est :

[w (X - X)]' = et log wX~X) (1.10)

Le temps At est donné par :

1 1 v 1

A W@ o X 0BT WX S )] T WX = X)

(L11)

Pour calculer ce temps At, on garde cet état et on passe directement a un autre état, au lieu
d’attendre plusieurs étapes Monte Carlo pour que le changement soit effectué. L algorithme
de Monte Carlo cinétique BKL, a temps continu, se compose par les étapes suivantes:
* On évalue les probabilités w (X = X") a partir de 1’état X. On choisit un nouvel état X" avec

une probabilité proportionnelle a w (X — X") et on change I’état de systeme a I’état X".
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* On calcule le temps At et on le recalcule a chaque étape, en incrémentant le temps ‘t” de At

pour tenir compte du temps que le systéme passe dans le méme état.

Cette technique est pratique pour les problémes de la simulation d’un systéme a basse
température. Elle posséde quelques inconvénients qu’il faut prendre en compte:
* Dans la premiere étape, le nombre des états X* croit exponentiellement avec la taille du

systéme et le temps pour calculer les probabilités w (X — X") est alors long.

» Souvent I’ensemble des probabilités de transition ne change pas beaucoup d’une étape a une

autre. Il est donc possible de ne stocker a chaque étape que les nouvelles configurations.
1.3. Conditions aux bords

Les simulations Monte Carlo sont généralement restreintes a un nombre de particules compris
entre la centaine et quelques milliers (un systéme fini), tandis que ’intérét de cette étude est
de définir les propriétés d’un systeme infini. En toute rigueur, I’étude compléte d’un systéme
se base sur sa nature du probléme considéré. Pour pouvoir corréler les propriétés d’un

systeme, il est impératif de s’affranchir des effets de bord ou bien les conditions aux bords.

Le traitement du probléme aux limites est un point important dans la méthodologie de la
dynamique des dislocations. Selon la nature du probleme, il existe plusieurs types des

conditions aux limites.

1.3.1 Conditions aux limites périodiques

Comme les systémes que 1’on peut simuler sont de taille finie, le rapport de la surface sur le
volume de 1’échantillon est généralement important. Pour éviter ces effets de surface, les
systémes sont généralement simulés avec des conditions aux limites périodiques [153]. A
deux dimensions, cela signifie que la boite de simulation doit paver le plan : a cause des
contraintes géométriques, deux types de boite sont possibles : un carré et un hexagone. Les
conditions aux limites périodiques sont générées comme suit : Partant d’une boite donnée,
toutes les boites voisines sont dessinées avec la méme configuration. Pour chaque site, on

détermine les plus proches voisins [147] avec la régle suivante : Quand 1’état d’un spin a été
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changg, toutes les configurations sont mises a jour dans le méme temps. Autrement dit, le

réseau original peut étre vu comme un réseau sur un tore.

1.3.2 Conditions aux limites périodiques vis

Ce type de conditions aux limites ne met en évidence que les différences entre les solutions
calculées avec des conditions aux limites homogénes en contrainte ou en déformation, elles ne
sont significatives que sur les bords du systéme. Dans cette approche, les spins sur le réseau
sont représentés en tant qu’entrées dans un vecteur unidimensionnel enroulé autour du
systeme [147]. Alors que pour le modele d’Ising bidimensionnel, le dernier spin dans une
ligne et le premier spin dans la ligne suivante sont proches voisins. Pour ce fait, ce type de

conditions consideére une limite enroulable.

1.3.3 Conditions aux limites anti-périodiques

Les conditions anti-périodiques sont définies par une interaction artificielle consistant a un
changement de signe du couplage aux bords du systéme. Les conditions anti-périodiques sont
les mieux adaptées pour minimiser les interactions entre la dislocation émergente dans ce type
de conditions [154]. Elles s’effectuent selon la direction normale a I’interface que 1’on
souhaite étudier, tandis que les conditions aux limites périodiques seront appliquées dans

[’autre direction.

1.3.4 Conditions aux bords libres

Dans le cas du modele d’Ising bidimensionnel, les spins a la fin d’une ligne ne possedent
aucun proche voisin car ce type de conditions ne comporte aucun type de connexion entre la
fin d’une ligne et de n’importe quelle autre ligne dans un réseau. De plus, les propriétés des
systémes avec des conditions aux bords libres difféerent des propriétés du systéme infini avec
des conditions aux limites périodiques. Les limites aux bords libres constituent I’approche la
plus réaliste pour certaines situations tel que la modélisation du comportement des particules

ou des nanoparticules super-paramagnétiques.
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1.4 Les techniques statiques

Une bonne compréhension de la simulation Monte Carlo consiste & bien connaitre les
principes ¢lémentaires de cette technique, que nous allons expliquer dans cette partie. Nous
rappelons que dans tout ce travail, nous avons appliqué les simulations Monte Carlo sous

I’algorithme de Metropolis.

1.4.1 Formulation du modéle de calcul

Le but de la méthode de Monte Carlo est de simuler les variations thermiques aléatoires du
systetme d’un état a un autre. Au cours de cette simulation, il est nécessaire de choisir une
regle qui gere ce passage d’un état a un autre dont la probabilité de trouver le systeme dans
I’état X est égale au poids de cet état dans le systéme réel [148]. La formulation du modele de
calcul est représentée par I’évolution de la probabilit¢ de chaque état, cela veut dire une
excellente estimation des grandeurs physiques ainsi que ce modele conduit aux erreurs

statistiques. Cette formulation est traduite dans un premier temps par:

% = Xx(Py Owxx — Py (OWxx') (L.12)

Avec : py(t) est la probabilité de trouver le systéme dans I’€tat X a I’instant t alors que wyy-
est la probabilité de passer de 1’état X a 1’état X" par unité¢ de temps. Cette probabilité est
choisie dans la solution de la formulation de calcul qui intégre la distribution de Boltzmann

suivante :

(L13)

Avec : Ex représente I’énergie de 1’état X alors que kg est la constante de Boltzmann, T est la

température absolue, Z est la fonction de partition du systéme.

1.4.2 Principes de la simulation Monte Carlo

Toute simulation Monte Carlo commence par définir le probléme a résoudre, ainsi que sa
géométrie. La taille du systeéme, le type de spin et la nature des couplages magnétiques. Les
conditions aux limites doivent étre aussi bien définies. La simulation Monte Carlo se compose

par les trois étapes suivantes :
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- L’échantillonnage

Dans le cas de I’application de la méthode de Monte Carlo sous 1’algorithme de Metropolis
[147,155], les états dominants sont issus d’un échantillonnage important. Alors que, la
probabilit¢ de Boltzmann mentionnée dans I’équation (I.13) distribue ces états dominants
selon la valeur fixée de la température et de 1’énergie de 1’état X, cela permet d’améliorer

I’estimation.

- La balance détaillée

La distribution de la probabilit¢ de Boltzmann est assurée par la condition de la balance

détaillée celle-ci est générée apres que le systéme ait atteint 1’équilibre.

Dans le cas d’équilibre, les taux de transition a partir d’un état vers le méme état sont égaux,

alors :
Ix Py WX = X) =Zx py wX = X) (1.14)
Puisque : YywX-X)=1 (I.15)
On a: Px = Xx Px WX — X) (1.16)
Puisque 1’équation (I.14) est une sommation des probabilités:
pywX - X) =p, wX = X) (1.17)

Alors chaque état satisfait les deux équations (I.14) et (I.17). On peut dire alors que la

condition de la balance détaillée élimine les cycles limites [152]. Une fois qu’on enleve les

cycles limites, le systeme aura toujours une probabilité de distribution p, dont le systéme peut

quitter un état X vers un autre état X' indifféremment du chemin choisi lorsque t tant vers
I’infini.
- Le taux d’acceptation

Le systéme passe la majorité du temps dans I’état fondamental, ou le passage d’un état a un
autre est tres lent et le taux d’acceptation est faible. La méthode de Monte Carlo sélectionne

un mouvement possible a un certain état excité, mais le taux d'acceptation est tres faible et
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pratiquement toutes ces configurations possibles sont rejetées. Le systéme finit simplement
par dépenser la plupart de son temps dans I'état fondamental. Dans cette technique, 1’étape de
temps dépend de I’estimation du temps pendant lequel le systéme reste dans son état avant de
passer a un nouvel état. D’aprés 1’équation de la balance détaillée, les probabilités de

transition doivent satisfaire :

wX=X) _ Px _ o—B(Ex—Ex)
oD = py = © (1.18)

Pour créer un algorithme appliqué sous la méthode de Monte Carlo, on doit générer de
nouveaux états aléatoires X a partir des anciens états X” avec un ensemble de probabilités.
Lorsque le systéme atteint 1’équilibre, toutes les exigences pour les probabilités de transition

produiront une chaine des états qui apparaitront avec leurs probabilités de Boltzmann.

Dans la conception de 1’algorithme appliqué a la méthode de Monte Carlo, si le rapport
d’acceptation est faible alors cet algorithme paraitra fixe et cela bloque naturellement
I’évolution du systéme. A ce moment la on cherche un algorithme qui puisse évaluer entre les
états pour un large échantillonnage. Un bon algorithme est celui qui va générer une
probabilité d’acceptation proche de 1 [148] entre deux états distincts dans n’importe quelle

direction, cela permet d’éviter que I’algorithme soit lent.

1.4.3 Temps d’équilibre

Le temps de calcul de la méthode de Monte Carlo dépend du nombre de tirages a effectuer.
Ce nombre est directement li¢ a la précision recherchée sur les variables a modéliser, données
par leur écart-type. Plus 1’écart-type de la grandeur qu’on cherche a décrire est grand, plus il
faudra un nombre de tirages élevé pour en donner une représentation précise. Ceci se
comprend en raisonnant sur les cas limites. Si cet écart-type est nul, alors il n’y a qu’une
valeur possible et le tirage d’un seul nombre aléatoire suffit. Si 1’écart-type est infini (treés
grand) alors le nombre de valeurs a déterminer pour représenter correctement la grandeur 1’est

¢galement.

En ce qui concerne nos calculs, la précision sur les paramétres étudiés est relativement simple

a obtenir avec un nombre de tirages modéré. La simulation Monte Carlo ne prend pas alors en
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considération toutes les configurations possibles donc les configurations les moins probables
sont automatiquement éliminées par la fonction de probabilité de transition. Cela exige un
certain temps « temps d’équilibre » [148, 152] pour faire tourner le programme dans le but
d’éliminer les configurations initiales afin d’atteindre 1’équilibre [147, 148]. Apres I’équilibre,

une nouvelle période d’estimation est calculée par la relation suivante :

Qy == ZM, Qy (I.19)

Dans cette équation la quantité physique Q,, correspond a la moyenne pour une taille M du
systéme, correspondant & la configuration X;. Dans le cas de I’aimantation ou bien 1’énergie
cette quantité physique permet de visualiser I’équilibre. Dans certains cas, on part de
différentes configurations initiales pour éviter le fait que le systeéme se piege dans un

minimum local d’énergie.

1.4.4 Mesures

Les grandeurs physiques les plus intéressantes a mesurer afin d’atteindre 1’équilibre sont

calculées par les formules suivantes :
La différence des énergies est calculée par :
AE = Ex’ - EX

La différence des aimantations est mesurée par :

1 . il %
AM = My — My = =% S = -%iSi' = Sic — Sk

Avec les aimantations qui sont données par :
1 X
My = -2iSi =
X
1 X X
My =2iSi = Sk
X
La susceptibilité magnétique est calculée par :

X =BN(KM? > —-< M >?)
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N:MX +Mx'

_ ZiNxMx+Ny My-
N

M

Dans I’équation (I.24) la constante de Boltzmann est définit par :

Avec: T est la température absolue, (kg = 1).

1.5 La théorie des graphes

La théorie des graphes est la discipline mathématique et informatique qui étudie les graphes,
lesquels sont des modeles abstraits de dessins de réseaux reliant des objets. Ces modeles sont
constitués par des points, appelés nceuds ou sommets, et des « liens » entre ces points; ces
liens sont souvent symétriques (les graphes sont alors dits non orientés) et sont appelés des

arétes.

Les algorithmes ¢€laborés pour résoudre des problémes concernant les objets de cette théorie
ont de nombreuses applications dans tous les domaines liés a la notion de réseau (réseau
social, réseau informatique, télécommunications, etc.) et dans bien d'autres domaines (par
exemple génétique). Le concept de graphe est a peu pres équivalent a celui de relation binaire
(a ne pas confondre donc avec graphe d'une fonction). De grands théorémes difficiles, comme
le théoréme des quatre couleurs, le théoréme des graphes parfaits, ou encore le théoréeme de
Robertson-Seymour, ont contribué a asseoir cette matiére aupres des mathématiciens, et les
questions qu'elle laisse ouvertes, comme la conjecture de Hadwiger, en font une branche

vivace des mathématiques discrétes.
1.5.1 Typologies des graphes

Il existe trois grandes familles de graphes et cinq catégories au total (voir la figure 1.3):

A - Structursés : il est alors possible de définir quatre identités topologiques remarquables :
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* Homogenes (1) : les sommets et les arétes reproduisent un schéma régulier. Le schéma le

plus commun est une architecture de type matriciel aussi appelé "en filet de poisson" (mesh).

* Hiérarchiques (2) : structure typique des graphes ou les sommets s'arrangent en couches

hiérarchisées et pyramidales.

* Cycliques (3) : on peut identifier des cycles dans le graphe. L'exemple le plus parlant est le

graphe circulaire.

* Centralisés/Polaires (4) : c'est une architecture ou tous les sommets sont rattachés a un seul

sommet, le pole.
B - Quelconques (5) : aucune propriété topologique ne semble émerger.

C - Multipolaires : c'est une architecture mixte entre les graphes centralisés et décentralisés.
Les réseaux multipolaires sont trés étudiés en raison de leur proximité avec de nombreux cas
concrets et notamment Internet ou les réseaux de neurones. Les graphes multipolaires sont
caractérisés par deux types d'arétes, celles qui forment les liens émanant du pdle, les liens
forts ; et les liens réunissant deux poles entre eux : les liens faibles. Les pdles peuvent par

ailleurs prendre une architecture structurée (souvent centralisée) ou quelconque.

AL

Figure 1.3 : Les principales topologies typiques de graphes.

1.5.2 Graphes et algébre linéaire

Tout graphe G = (E,V) peut étre représenté par une matrice. Les relations entre arétes et
sommets sont appelées les relations d'incidence, sont toutes représentées par la matrice
d'incidence du graphe. Les relations d'adjacences sont représentées par sa matrice d'adjacence

(si deux sommets sont reliés par une aréte ils sont adjacents). Elle est définie par :
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a; = {1 si (Vi, V]) €EE (128)
j .
0 sinon

Graphe Représentation par une matrice d'adjacence | Représentation par une matrice laplacienne (non normalisée)
0 1 2 -1 0 0 -1 0

-1 3 -1 0 -1 0
Figure I .4 : un graphe peut étre représenté par une matrice.

=
=

0 -1 2 -1 0 0
00 -1 3 -1

-1 -10 -13 0
00 0 -1 0 1

= O S e
(O e NN BT e B e

De nombreuses informations d'un graphe peuvent étre représentées par une matrice. Par

exemple, la matrice des degrés D est une matrice diagonale ou les ¢léments D;; correspondent

au nombre de connexions du sommet « i », c'est-a-dire a son degré. En utilisant cette matrice

et la précédente, on peut également définir la matrice Laplacienne L =D — A ; on obtient sa

forme normalisée L' par L'=DY2LDY2 =1-DY2ADY2 | ou I dénote la matrice

identité, ou on peut aussi 1'obtenir directement par chacun de ses éléments :

1 sii=1ietdeg(v;) #0

1 —— L sii j et vjestadjacentav; (1.29)

17 [desvdescyy)

0 sinon

Ces représentations dépendent de la facon dont les sommets du graphe sont étiquetés.
Imaginons que 1'on garde la méme structure que dans I'exemple ci-dessus et que I'on inverse
les étiquettes 1 et 6 : on inverse alors les colonnes 1 et 6 de la matrice d'adjacence. Il existe en
revanche des quantités qui ne dépendent pas de la facon dont on étiquette les sommets, tels
que le degré minimal/maximal/moyen du graphe. Ces quantités sont des invariants du graphe :
elles ne changent pas selon la numérotation. Tandis qu'une matrice d'adjacence ou
Laplacienne varie, son spectre, c'est-a-dire l'ensemble de ses valeurs propres Ap< A <...<
An—1 est un invariant. L'étude du rapport entre les spectres et les propriétés d'un graphe est le

sujet de la théorie spectrale des graphes; parmi les rapports intéressants, le spectre donne des
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renseignements sur le nombre chromatique, le nombre de composantes connexes et les cycles

du graphe.

L’algebre linéaire est la branche des mathématiques qui s'intéresse aux espaces vectoriels et
aux transformations linéaires, formalisation générale des théories des systémes d'équations
linéaires. L'algebre linéaire commence par I'étude de vecteurs dans les espaces cartésiens de
dimension 2 et 3. Un vecteur, ici, est une classe d'équivalence de bipoints qui unifie les
segments de droite caractérisés a la fois par leur longueur (ou norme), leur direction et leur
sens : deux bipoints représentent un méme vecteur si le quadrilatéere formé sur les quatre
points est un parallélogramme. Les vecteurs peuvent alors étre utilis€s pour représenter

certaines entités physiques comme des déplacements, additionnés entre eux ou encore

multipliés par des scalaires (nombres), formant ainsi le premier exemple concret d'espace

vectoriel.

L'algeébre linéaire moderne s'intéresse beaucoup aux espaces de dimension arbitraire,
é¢ventuellement infinie. La plupart des résultats obtenus en dimension 2 ou 3 peuvent étre
¢tendus aux dimensions finies supérieures. Les vecteurs étant des listes ordonnées a n
composantes, on peut manipuler ces données efficacement dans cet environnement. Par
exemple en économie, on peut créer et utiliser des vecteurs a huit dimensions pour représenter

le produit national brut de huit pays.
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Chapitre 2

Etude des phénomenes critiques

2.1 Phénomeénes critiques

L’étude des phénomenes critiques ou transitions de phase constitue un sujet d’étude majeur en
physique théorique depuis plusieurs décennies que ce soit en physique des particules ou en
physique de la mati¢re condensée. En effet, ces phénomeénes se déroulent aux points critiques
ou les grandeurs physiques varient rapidement et présentent ainsi des discontinuités. D’autre
part, les concepts de I'universalité [156] sur lesquels repose 1’essentiel des développements
récents dans ce domaine s’averent particulieérement féconds pour décrire des systémes a priori
trés différents. Sur le plan théorique, 1’universalit¢ des phénomenes critiques est liée au
caractére auto-similaire des configurations des variables en interaction qui permettent de
renormaliser celles-ci. Un systéme critique est alors caractérisé par la disparition de toute
¢échelle de longueur typique entre la distance moyenne entre variables (pas du réseau par
exemple) et la taille du systéme macroscopique. Ce phénomene conduit a la divergence des
fluctuations qui s’étendent a toutes les échelles de longueur ce qui conduit a I’invariance par
dilatation et a I’apparition d’une forme singuliere pour I’énergie libre. Ainsi, méme dans le
cas ou les interactions sont limitées aux premiers voisins, ’information sur I’état d’une

variable a une extrémité du systéme se transmet de proche en proche jusqu’a I’autre extrémité.

Le comportement dominant au point critique des grandeurs physiques ne dépendra pas des
détails du systéme. C’est la raison pour laquelle une méme classe d’universalité peut
permettre de décrire des phénomeénes aussi différents que 1’aimantation d’un matériau
ferromagnétique, le paramétre d’ordre d’un alliage binaire ou la transition de phase de
certains supraconducteurs. Les parameétres essentiels permettant de définir une classe
d’universalité seront alors la dimension de I’espace, la dimensionnalité du paramétre d’ordre,

la portée des interactions. C’est pourquoi les modeles de variables en interaction les plus
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simples jouent un rdle aussi important dans 1’étude des phénomenes critiques. Ce chapitre est

consacré a une bréve description des transitions de phase et des phénomenes critiques.

2.1.1 Transition de phase

La transition de phase est un phénoméne dont les interactions entre champs et particules
brisent spontanément la symétrie du systeme [157] permettent de classer les différentes
phases qui les séparent [158]. Ce phénomene correspond a une transformation qualitative et
quantitative des propriétés macroscopiques d’un systéme thermodynamique dont la variation
typique de I'un des paramétres intensifs : la température, la pression, le champ électrique ou
magnétique qui contrdle le systeme. L’exemple fondamental le plus connu de transition de
phase est celui de I’eau qui passe par ces trois états : liquide, solide et gazeux. En revanche, il
existe d’autres transitions de phases tels que : les transitions magnétiques, 1’ordre-désordre
dans les systémes magnétiques, le mouillage magnétique, les superfluides et les
supraconducteurs. Pour certaines variables thermodynamiques, les transitions de phase se
produisent lorsque 1’énergie libre d’un systéme devient non-analytique. En général, cette
condition résulte de l’interaction d’un grand nombre de particules dans un systeme qui

n’apparait pas dans les systémes de petites tailles.
2.1.2 Classification des transitions de phase

Les transitions de phase sont classées en deux catégories citées comme suit :
a- Classification d’Ehrenfest

La classification des transitions de phase a ¢été faite pour la premicre fois par Ehrenfest selon
le degré de non-analyticité de I’énergie ou la continuité des dérivées d’ordre de 1’énergie libre.
Ehrenfest distingua deux types de transitions de phase : transitions du premier ordre et du

second ordre [159].
* Transitions du premier ordre

Une transition de phase est du premier ordre lorsqu’elle présente une discontinuité dans la

dérivée premiere de 1’énergie libre par rapport a une variable thermodynamique. Par
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exemple : les transitions entre les trois états standards (solide, liquide, gaz) sont des
transitions de phase du premier ordre puisque la dérivée premiere de 1’énergie libre par

rapport au potentiel chimique est discontinue [158].
* Transitions du second ordre

Une transition de phase est du second ordre lorsqu’elle détermine une discontinuité dans la
dérivée seconde de 1’énergie libre mais la dérivée premiere est en revanche continue donc le
passage d’une phase a une autre se fait de fagon continue. Par exemple : la transition de phase
entre 1’état ferromagnétique et 1’état paramagnétique. La classification d’Ehrenfest généralise
la définition des transitions multi-critiques d’ordre supérieur [158] car cette classification

permet de mettre en exergue les différences et les ressemblances entre diverses transitions.
b- Classification de Landau

En 1937, Landau a remarqué que la transition de phase peut s’accompagner d’un changement
de la symétrie du systéme en absence de la chaleur latente comme dans le cas de la

classification d’Ehrenfest. Alors, il a proposé deux types de transitions de phase :

* Transitions sans paramétre d’ordre

Dans ce type de transition, le parameétre d’ordre est discontinu et les groupes de symétrie des

deux phases ordonnée et désordonnée sont séparés [157]. Alors ces transitions sont toujours

du premier ordre selon Ehrenfest.
* Transitions avec parametre d’ordre

Lors de ces transitions, si le parameétre d’ordre est discontinu cette transition est au premier
ordre et elle est du second ordre si le parameétre d’ordre est continu a la transition [157]. Dans
ce cas, le groupe de symétrie de la phase ordonnée est inclus dans le groupe de symétrie de la
phase désordonnée. Le formalisme de Landau définit un pseudo-parametre d’ordre vu la
difficulté de déterminer le parametre d’ordre pour les transitions sans changement de

symétrie.
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2.1.3 Phénomeéne du mouillage magnétique

Les phénomenes de mouillage ont été étudi€s intensivement par Pierre-Gilles de Gennes. Ce
scientifique a proposé des idées ¢légantes et des pensées innovantes : ses articles sont d’une
clarté limpide, dégageant des idées essentielles avec un strict minimum de formalisme. Ses
premiers travaux sur le magnétisme et la supraconductivité s’inscrivaient dans une actualité
briilante, mais dés 1970 il s’engage dans des voies beaucoup plus inattendues, dans une
physique classique qui n’est plus gueére de mode a I’époque. C’est d’abord 1’hydrodynamique,
puis les cristaux liquides ou il fait renaitre les travaux anciens de Georges Friedel, les
polymeéres, qui lui vaudront le prix Nobel en 1991. Il reprend le probléme du mouillage qui
n’avait guére évolué depuis les travaux de Thomas Young au début du XIXe siécle. A chaque
fois il introduit des concepts nouveaux qui renouvellent le sujet, apportent un éclairage

différent et suggerent développements et applications.

L’¢tude de I’adhésion de surfaces souples liquides emprunte une grande partie de son
formalisme a celui de la physique du mouillage. L’effet li¢ a la présence d’'une monocouche
de molécules tensioactives a I’interface sur le phénomene de mouillage. Tandis que, la
dynamique de mouillage induite par des interactions électrostatiques a été étudiée par Bernard

et al. [160] en microscopie d’ondes évanescentes.

L’observation d’un phénomeéne de mouillage nécessite de travailler avec des objets de
diametre assez important pour pouvoir effectuer une mesure optique de I’angle de contact
[161]. De plus, I’intensité de la couche de mouillage s’accentue au fur et a mesure que le
champ magnétique augmente. Le comportement observé semble étre corrélé aux dépendances
en champ magnétique du temps de capture des porteurs par les boites quantiques et du temps
de recombinaison radiatif des excitons dans la couche de mouillage. Alors qu’une croissance
de quelques monocouches crée un film mince que 1’on appelle couche de mouillage (Wetting

layer WL).

La couche de mouillage sur l'intensité liée a ’ensemble des points quantiques augmentait de
manicre non linéaire en fonction du champ magnétique. Ce comportement est qualitativement

cohérent avec la dépendance du rayon de 1’orbite du cyclotron 2D (dans la couche de
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mouillage) avec le champ magnétique et de son influence sur la probabilité de capture des
porteurs par les points quantiques. Une analyse plus développée du comportement du temps
de vie radiatif avec le champ magnétique semble néanmoins nécessaire pour comprendre

réellement le phénomene.

2.1.4 Phénomeéne de ’ordre et le désordre

Des physiciens ont réalisé pour la premicre fois un systeme magnétique ou 1’ordre et le
désordre sont superposés au point que chaque aimant élémentaire se trouve a la fois dans la

phase ordonnée et dans la phase désordonnée.

Dans de rares situations, la matiére peut se trouver dans un état a la fois ordonné comme un
solide cristallin et désordonné comme un verre. C’est par exemple le cas de 1’état super-solide
ou coexistent un solide et un superfluide. Toutefois, malgré la nature quantique de cet état,
ordre et désordre ne sont pas superposés. Comme dans un alliage, ils ne font que coexister,

chaque atome contribuant soit a I’une soit a I’autre des phases.

Depuis les années 1970, différents types de désordres ou de perturbations ont été envisagés
afin de comprendre pourquoi dans certaines situations, un nouveau comportement critique
émerge alors que dans d’autres, le comportement critique demeure inchangé [162]. Afin de
mettre en évidence ce phénomeéne, dans certaines expériences, des impuretés non magnétiques
sont introduites de fagon contrélée [163]. L’influence du désordre trempé sur les transitions
de phase a 2 dimensions a ét¢ abondamment étudiée dans les derniéres années avec
différentes méthodes. Ainsi, des prévisions analytiques [164-172], des calculs par matrice de
transfert [173-177], des simulations Monte Carlo [178-188] et des calculs de séries a haute
température [189, 190] ont été menés de fagon complémentaire et ont permis d’obtenir une
description cohérente. Les méthodes analytiques sont cette fois moins efficaces, en particulier
les calculs perturbatifs au voisinage de théories conformes sont exclus, de méme que les
calculs par matrice de transfert, trop lourds a mettre en ceuvre. Les simulations Monte Carlo
n’ont été utilisées que récemment seulement pour le désordre de site dans le cas du modéele
d’Ising [191-193]. Dans le cas du désordre de liaison, aucune étude par simulation Monte

Carlo n’avait ét¢ menée, méme pour une transition de phase du 2nd ordre obtenue pour le
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modele relativement simple d’Ising, subsiste encore la question de savoir si les deux types de
désordre trempé (désordre de site et désordre de liaison) conduisent a la méme classe

d’universalité.
2.2 Propriétés magnétiques

Soumises a une induction magnétique, certaines substances se mettent & produire une
induction magnétique elles mémes, dans le volume qu'elles occupent a I'extérieur. On dit
qu'elles s'aimantent ou se polarisent magnétiquement. Il s'agit 1a d'une propriété générale de la
matiere. Toutefois, cette propriété ne se manifeste trés visiblement que dans certains
matériaux appelés matériaux magnétiques. Le spin des électrons dans une faible mesure, leur
mouvement orbital autour du noyau est responsable de ce phénomene, dont 1'essence méme ne
peut étre étudiée que par la physique quantique. Toutefois, le comportement détaillé des
¢lectrons dans le processus d'aimantation est décrit plus utilement par le concept de moment

magnétique atomique.

2.2.1 Température de Curie

La température est un paramétre trés important qui a une grande influence sur les propriétés
magnétiques d’un systeéme. En effet, I’ordre ferromagnétique disparait au-dessus d’une
température critique Tc appelée température de Curie. L’aimantation spontanée de ces corps
disparait brutalement au dela de cette température. Pour les alliages, la température de Curie

change avec la concentration des composants.
2.2.2 Coercivité

La coercivité est une propriété¢ extrinséque. Elle est fortement influencée par les propriétés
microstructurales de la couche telles que la taille et la forme des grains, la composition et la
texture. Le champ coercitif H. : est défini comme le champ magnétique nécessaire pour
annuler I’aimantation, d’autres termes, c’est le champ qui réduit 1’aimantation de la

rémanence vers zEro.
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2.2.3 Anisotropie magnétique

L’anisotropie magnétique d’un matériau traduit le fait que son énergie libre dépend de la
forme du matériau et de Dorientation de son aimantation par rapport a ses axes
cristallographiques. L’orientation pour laquelle cette énergie libre est minimale (ou bien
maximale) correspond a un axe de facile (ou difficile) aimantation. Il est nécessaire de

connaitre l'anisotropie magnétique pour le bon fonctionnement d'un dispositif.
2.3 Propriétés hystérétiques

Les matériaux magnétiques posseédent des régions uniformément aimantées, qui présentent
d’une part des moments magnétiques ordonnées au sein des domaines magnétiques connus
aussi comme les domaines de Weiss, dont un échantillon ferromagnétique se subdivise
spontanément en petits volumes €lémentaires afin de minimiser son énergie globale, et d’autre
part des moments magnétiques désordonnées dans différents domaines [194-196]. Les
interfaces entre ces domaines sont appelées parois des domaines magnétiques [197]. Alors
que, les matériaux démagnétisés se composent de domaines ordonnés avec une aimantation

totale nulle.

2.3.1 Domaines magnétiques

D’une fagon plus générale, un domaine magnétique est défini comme étant une région a
I’intérieur d’un matériau magnétique présentant une aimantation uniforme. Un matériau
présente généralement une multitude de domaines avec diverses orientations. L’apparition des
domaines magnétiques s’explique par la présence du champ démagnétisant qui a été sous
estimé pendant longtemps. La minimisation de 1’énergie dipolaire se fait alors par la création
de domaines. C’est la mise en évidence des sauts de I’aimantation qui permet de comprendre
I’existence du déplacement d’une paroi entre deux domaines d’aimantation opposée [198-
200]. Bloch étudie théoriquement la structure de ces parois [201] et montre que la frontiere
entre deux domaines ¢lémentaires n’est pas une transition brutale mais au contraire s’étend

sur une certaine épaisseur. Mais il faudra attendre 1’année 1935, avec les travaux de Landau et

45
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Lifshitz [202], pour comprendre 1’origine des domaines observés. Ils montrent alors qu’une
structure en domaines est plus rentable en énergie qu’un état uniformément aimanté,

notamment grace aux domaines de fermeture.
2.3.2 Cycles d’hystérésis

L’aimantation du matériau magnétique en fonction du champ magnétique extérieur appliqué
présente un cycle d'hystérésis. L hystérésis est le cceur du comportement des matériaux
ferromagnétiques et ferrimagnétiques. Toutes les applications de moteurs électriques, de
transformateurs, de 1’enregistrement magnétique reposent massivement sur 1’aspect particulier

de I’hystérésis.
*Courbe de premiére aimantation

L’aimantation augmente lors de I’application d’un champ magnétique externe a un flux
ferromagnétique initialement démagnétisé, dont le taux de cette augmentation dépend de
plusieurs facteurs : la structure défectueuse du matériau, 1’orientation de champ externe,
I’amplitude de 1I’aimantation spontanée, 1’anisotropie, la géométrie du matériau €tudié. Pour
les matériaux ferromagnétiques, le cycle d’hystérésis présente des comportements différents

pour ’aimantation M et le champ magnétique extérieur H [195, 197].

f\Ir: Aimantation rémanmnente
\ i Courbe d"hyvtérésis

Hc : Champ coercitif ’
\/ Courbe de premiére aimantation

—

- H
Hs : Champ a saturation

l'l'si Aimantation a saturation

Figure I1.1 : Cycle d’hystérésis d’'un composé ferromagnétique traduisant le retournement

des parois séparant les domaines magnétiques.
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2.3.3 Parametre caractéristiques des cycles d’hystérésis

Les matériaux magnétiques sont caractérisés par le cycle d’hystérésis comme un moyen qui
procure des informations sur I’aimantation a saturation Mg qui est une propriété intrinséque
des matériaux. Ainsi deux propriétés extrinseéques qui sont I’aimantation rémanente M, et le
champ coercitif H. dont ces deux propriétés dépendent de plusieurs facteurs extérieurs tels
que la forme du matériau, la rugosité de surface, la variation du champ magnétique appliqué,

les propriétés thermiques ainsi que les défauts microscopiques.
Parmi les caractéristiques des cycles d’hystérésis, on cite quatre paramétres comme suit :
*Aimantation rémanente

L’aimantation rémanente M, est obtenue en réduisant le champ de fagon monotone a zéro
apres la saturation. Dans ce cas, une partie des moments magnétiques reste orientée dans la

direction du champ magnétique appliqué.
*Aimantation a saturation

L’aimantation a saturation Mg correspond a la valeur maximale du matériau, ou tous les

moments magnétiques sont paralleles au champ magnétique appliqué.
*Champ coercitif

Le champ coercitif H. est le champ qui doit étre appliqué dans le sens opposé au champ a

saturation, pour réduire 1’aimantation a zéro afin de démagnétiser le matériau.
*Champ a saturation

Le champ a saturation Hg correspond a la valeur minimale du champ magnétique appliqué

pour lequel I’aimantation du matériau atteint sa valeur a saturation.
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*Exemples de courbes d'hystérésis :
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a- Matiére peu sensible amx
perturbations externes

b- Matiére sensible aux
perturbations externes

Figure I1.2 : Deux types de courbes d’hystérésis.

2.3.4 Matériaux magnétiques durs et doux

Selon la forme et la largeur du cycle d’hystérésis, il existe deux types de matériaux
ferromagnétiques et ferrimagnétiques. En effet, lors du tracé d’un cycle d’hystérésis d’un
matériau ferromagnétique ou ferrimagnétique, une certaine quantité d’énergie est perdue sous
forme de chaleur pendant le processus du mouvement des parois de domaines magnétiques

[194, 203].
Ces pertes sont définies par :
W = [ H.dM (IL1)

Avec H est le champ magnétique appliqué et M est ’aimantation du systéme. Il est évidant
qu’elles sont proportionnelles a la surface du cycle d’hystérésis. Cela permit de distinguer :

les deux types de matériaux :
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* Les matériaux doux

Les matériaux magnétiques doux (soft) sont caractérisés par un cycle d’hystérésis tres étroit
de petite surface donc un faible champ coercitif et une aimantation rémanente importante
[194, 204]. Cette aimantation peut €tre facilement modifiée par une excitation extérieure. Ce
type de matériau est facile a magnétiser car il contient moins d’impuretés cela facilite le

déplacement des parois de domines magnétiques.

M

4

Figure I1.3 : Cycle d’hysterésis d’'un matériau doux.

Ces matériaux sont développés avec des applications techniques, ils sont utilisés dans les

moteurs et les circuits magnétiques des transformateurs.
* Les matériaux durs

Les matériaux magnétiques durs (hard) dont le cycle d’hystérésis large et des valeurs €levées
de champ coercitif et d’aimantation rémanente. Ainsi leur aimantation peut difficilement étre
modifiée par une excitation extérieure. Tandis que, ces matériaux sont difficiles & magnétiser

et a démagnétiser [194].
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Figure I1.4 : Cycle d’hystérésis d 'un matériau dur.

Ces matériaux sont surtout utilisés pour la fabrication d’aimants permanents.
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Chapitre 3

Etude des propriétés magnétiques des
nanomatériaux Core/Shell

Les nanomatériaux ont crée un grand champ de recherche ces derniéres années par vertu de
leurs insolite propriétés mécaniques, €lectriques, optiques et magnétiques. La structuration des
matériaux a 1’échelle nanométrique entraine une augmentation importante des surfaces
d’échanges, ce qui induit une réactivité élevée entre le matériau et son environnement.

La morphologie ou bien I’étude des caractéres formels et des structures externes de ces
nanomatériaux qui compare leurs variétés, permet de distinguer de nombreuses propriétés
physiques (optiques, catalytiques, mécaniques, magnétiques, thermiques, de conductivité,
etc.) que ne possedent pas les objets de plus grande taille, ainsi que des diverses phénomenes.
Récemment, plusieurs chercheurs se sont concentrés sur 1'étude des propriétés magnétiques
des nanomatériaux [205-219]. En effet, cet intérét est li¢ au fait que les nanomatériaux
magnétiques revétent une importance primordiale dans les technologies modernes et peuvent
jouer un role majeur dans les domaines scientifiques, technologiques et industriels. Les
structures nano-magnétiques ont attiré une attention considérable récemment par des
recherches théoriques et expérimentales [220-226] en raison d'un large éventail de propriétés
fascinantes. La structuration de la matiére a 1’échelle nanométrique ouvre assurément des
perspectives, du fait de I’apparition de nombreuses propriétés que ne possedent pas les objets

de plus grande taille.

La nanostructure magnétique de type core/shell a suscité beaucoup d'intérét en raison de ses
propriétés physiques et chimiques qui s'appuient sur la structure du noyau (core), de la surface
(shell) et des interfaces. En effet, cet intérét inhabituel offre de nombreuses possibilités ainsi

que des chances de progression et d'émergence dans plusieurs domaines scientifiques.
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Dans cette partie, nous présentons les contributions traitant 1’étude des phénomenes critiques
ou les transitions de phase, tel que le mouillage magnétique et I’ordre et le désordre. Nous
nous intéressons également aux propriétés magnétiques : la température de compensation et

les cycles d’hystérésis.

3.1 Le comportement de compensation dans un nano-carré a une

structure core/shell : (Article: J. of Superlattices and Microstructures, Vol. 100,

(2016), 246-251, DOIL: 10.1016/j.spmi.2016.09.032)

Le but de ce travail est d'étudier les propriétés magnétiques d'un nano-carré constitu¢ d'une
structure core/shell. La géométrie du systeme étudi¢ est formée par des couches alternées
constituées de spins différents (voir Fig. III.1). Nous avons étudié¢ l'effet des interactions
d'échange de couplage et du champ cristallin. Nous avons utilisé les simulations de Monte
Carlo pour étudier le comportement de cette nanostructure. Nous avons examiné également
I'influence de la température sur les comportements critiques et de compensation de ce
systéme. Des différents diagrammes de phase ont été trouvés en fonction des paramétres du
systeme étudié. Enfin, nous avons montré que la température de compensation peut apparaitre

pour des valeurs spécifiques des parameétres du systéme.
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Figure IIL1 : La géométrie d’un systeme core/shell formé par quatre couches carrées avec

les spins alternés S = leto = 3/2.
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Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

L'objectif de cette partie est d'étudier les diagrammes de phase de 1'état fondamental dans
différents plans, a l'aide des parametres de 1'Hamiltonian du systéme étudié, en comparant et
en calculant toutes les configurations d'énergie possibles. Les diagrammes de phase de I'état
fondamental correspondant au systéme étudié sont présentés sur les figures I11.2 (a) - (d) ou

nous avons présenté les différentes configurations.

L'Hamiltonian qui décrit le systéme est donné par :

H=—Jss 21j SiSj = Joo Lk1 OkO1 — Jso Lik Si0k — Xi hi(Sito) —A Xi(Si? + 0;%)  (IIL1)

Avec: ] __ et ] déterminent la constante de couplage d'échange entre deux premiers voisins
les plus proches aux couches internes et externes avec les spins ox—oj et S;—S;
respectivement. ] est la constante d'interaction de couplage d'échange entre deux atomes
magnétiques voisins les plus proches 1'un de la couche externe et 1'autre de la couche interne.
h; est le champ magnétique externe. Alors que A est le champ cristallin appliqué sur tous les

S-spins.

Dans le plan (H, A), voir la figure I11.2 (a), pour des valeurs fixes des interactions de couplage
d’échange : J¢s = 1, ], = —1, on peut constater une symétrie parfaite par rapport au champ
magnétique externe par rapport a I’axe H = 0, toutes les phases sont trouvées pour les valeurs
négatives du champ cristallin A ou seules quatre phases sont stables pour les valeurs positives

de ce parametre.

En revanche, en absence du champ cristallin (A = 0), pour des valeurs fixes des interactions
de couplage d’échange : | . = 1,] . = —1 dans le plan (H, ), voir la figure II1.2 (b), on peut
remarquer que le nombre de configurations augmente avec des régions réduites, dont on
trouve la plupart des phases pour les valeurs négatives du paramétre ., et seulement quatre
phases sont trouvées pour les valeurs positives du parametre ], avec une symétrie parfaite

par rapport au champ magnétique externe par rapport a I’axe H = 0.

Dans le plan (H, Jss), pour des valeurs fixes des interactions de couplage d’échange : | =1
et]s; = —1, on peut observer une symétrie parfaite par rapport au champ magnétique externe

54




ROYAUME DU MAROC

Université Mohammed V puold] 4 drelr
- RABAT - m - by -

Faculté des sciences
pglell Luls
CENTRE D’ETUDES DOCTORALES - SCIENCES ET TECHNOLOGIES

par rapport a I’axe H = 0, en absence du champ cristallin toutes les phases possibles sont
trouvées pour les valeurs négatives des interactions de couplage d’échange : Jss. Alors que

seules quatre phases sont trouvées pour les valeurs positives de ce parametre, voir la figure

1.2 (c).

Si on fixe les valeurs des interactions de couplage d’échange: J _=1et J = —1 dans le

plan (H, Jss), voir la figure II1.2 (d), on trouve que seules deux phases sont stables pour les

valeurs positives des interactions de couplage d’échange : ] . Pour les valeurs négatives de ce

paramétre, six configurations sont trouvées stables avec des régions plus larges. La symétrie

parfaite par rapport au champ magnétique externe par rapport a I’axe H = 0 dans cette figure.

(a): (+H2,+H2+1,41)
() (32 4302,-1,-1)
(e (12412 41.+1)
(el 012+ 172,0000
(&) (1212 +H1 4+ 1)
(e A+ L2102+ 1)
(ghz (-12-1/200.00
Tl (-12-102.-1.-1)
(i) (1241211}
Gz =172+ 1/2,-1.-1)
(kE (=3 2.-3/2.-1,-1}
(0 (=2 2,-300 41,1 )
(m: (X2 41025 0,41)
() {-32-1/2,-1,-1)

() {32 42/2.41.41)
(hh: (#3243 21,410
ek (FL2 12+ 1,41)
[ E R o e I B
ek (=172 102, +1 41 )
e (+H12,-12+1,+1)
gk (L2 A3 415 1)
ihpz (-172-102.-1.-1)
fij: (=172.-172,-1.-1}
e -1+ 12-1,-1)
ks (-3 2-302.~1.-1)
i (-3/2,-3/2.41,41)
() (32,412, 41410
(m: (=372,-1/2.-1,-1)
{0k {=1/2-32,1,~1)
(phe (=302, +302,=1,=1)
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Figure I11.2 : Les diagrammes de phase de |’état fondamental. (a) Dans le plan (H, A) pour
—letd = 0. (¢) Dans le

J=1et] .. =—1. (b) Dans le plan (H, ] ;) pour Jss =1, ],

plan (H,Jss) pour Joo =1, ], = —1etA = 0. (d) Dans le plan (H, ]s;) pour J;5 = 1,

Jo=—1letd = 0.

Discussions des diagrammes de phase :

D’autre part, nous nous sommes intéress€s au comportement de compensation du systéme

etudie. Pour cette fin, nous contrdlons l'existence de la température de compensation Teomp

(s (+32AI2A41,41)
(b)s (+32,+#3/2,-1,-1)
(ks (-3/2,-3/2.-1,-1)
(s (-32,-32,+1,%1)
() (32402 +1,-1)
(e -3/2,-3/2.-1,+1)
{5k (+3/243/2.0,41)
() (-3 2-3200,-1)
fudz (+32,+32+1L0)
(v (-3/2,-3/2,-1.0)
(w s (=3/2,4+3/2,0,00
(x): {=3/2,-3/2,0,0)

(o) (+32, 432 +1,.+1)
(b): (+W2+N2-1-1)
(K (-32,-3/2,-1,-1)
(D (-372,-32+1,+1)
(qh: (+32+32,+1,-1)
irp (-3 L-302-04 1)
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pour les valeurs fixes du champ cristallin A et les interactions de couplage d'échange |, en

l'absence du champ magnétique externe (H = 0).

En effet, nous avons tracé le comportement des aimantations en fonction de la température

dans les figures II1.3 (a) et (b).

Dans la figure II1.3 (a) deux températures de compensation sont trouvées en fonction des
valeurs des paramétres du systeme. Alors qu’une seule température de compensation est

trouvée dans la figure I11.3 (b). Ainsi, le comportement de compensation du systeme étudi€ est

fortement gouverné a la fois par l'effet des interactions de couplage d'échange ] et du champ

cristallin A.

Magnetizations

D=-09, Jsg=-1,2
Jo=d =1, H=0

1.0
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Magnetizations

D=-1, Jsa=-1
Jog=d=1, H=0

Figure II1.3 : Variation de l'aimantation en fonctions des paramétres physiques: (a) Les
aimantations en fonction de la température Tpour :H = 0, J =] =1,] =—-12et

= —0.9. (b) Les aimantations en fonction de la température T pour : H =0, |, = J¢s =

1,]g = —letd = —1.

3.2 Mouillage et les transitions de couches dans une structure

nano-coquille ¢ (Article: J. of Solid State Communications, Vol. 241, (2016), 14-19,

DOI:10.1016/j.ss¢.2016.05.003)

Dans cette partie, les simulations de Monte Carlo ont été utilisées pour étudier les propriétés
magnétiques et les cycles d'hystérésis d'une structure de nano-coquille composée de quatre
bandes (voir Figure I11.4). Nous avons prouvé l'influence des champs magnétiques de surface
et interne qui sont responsables des phénomeénes de mouillage et des transitions de couches.
Le comportement des aimantations ainsi que les diagrammes de phase de I'état fondamental

sont présentés dans ce travail. Nous avons également exploré 1'effet du champ magnétique
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externe, de la température et des interactions de couplage d'échange sur les cycles

d'hystérésis.

Figure I11.4 : La géométrie d'une structure de nano-coquille core/shell composée de quatre

bandes contenant le spin o = 1/2.
Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

Pour étudier I'effet de I'absence de champ magnétique de surface (H,, = 0) applique sur la

couche k = 1, nous avons présenté dans les figures II1.5 (a) - (¢) les configurations stables

correspondantes.
L'Hamiltonian qui décrit le systéme est donné par:

H === ]Zi,]' 0i0j — Zi hi Oj (III2)

Avec : ] détermine la constante de couplage d'échange entre deux atomes magnétiques voisins

les plus proches de spin 0;—0j, et h; représente le champ magnétique externe.
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La figure II1.5 (a) tracée dans le plan (H, ]) montre que huit configurations sont stables, pour
une valeur fixe du champ magnétique de surface: Hg; = 1. La plus part de ces configurations

sont trouvées pour les valeurs négatives de ’interaction de couplage d’échange J.

En absence du champ magnétique (H = 0) on trouve six configurations stables dans le
plan (Hg4, J), la plus part de ces configurations sont trouvées pour les valeurs négatives de

I’interaction de couplage d’échange ], voir la figure IIL.5 (b).

D'autre part, nous avons trouvé seulement quatre configurations stables dans le plan (H, Hgq)
pour une valeur fixe de I’interaction de couplage d’échange : ] = 1. Une symétrie brisée par

rapport au point (Hg, = 0 ; H = 0) est également trouvée sur la figure II1.5 (c).

L1212 (L2 +12 412 4010)

(-12-172.4172.4172) .:;%

-12-12-172+12) (+1 2+ 2 +12-12)

L2-12.+172+12)
(«12+12.12.+17

(+12:12412-172)
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b

3.0

25 4
2.0 4

4 (*L2+12-12-072) +L2+12+12+172)

+1/2+12 =12 -1.2
(+L24+12-12,412) PRGN

L 2-12+02-172)

(-12-12+172.41/2)

-V2-L2-172,-072) (+L72,+172 #1720 +1.2)

+*12,+12-172,-172)

Figure IIL5 : Les diagrammes de phase de [’état fondamental dans le cas H;; = 0 : (a)
Dans le plan (H, ]) pour Hgy = 1. (b) Dans le plan (Hq, |) pour H = 0. (¢) Dans le plan (H,
Hgy) pour | = 1.

Discussions des diagrammes de phase :

Il est bien connu que les cycles d'hystérésis peuvent nous renseigner sur la nature des
matériaux étudiés : doux ou bien durs. En effet, lorsque le champ coercitif est faible, le

matériau est un matériau doux, alors que ce matériau est classé comme étant dur pour de

grandes valeurs du champ coercitif.
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Dans ce travail, le systetme étudié présente des différentes valeurs de champ coercitif pour
chaque couche, en fonction des valeurs des autres parametres. Nous allons examiner les

cycles d'hystérésis magnétiques pour le systeme étudié. A cet effet, nous montrons dans les

figures II1.6 (a) - (c) le comportement de chaque aimantation de couche my, (k =

1,2, 3,4) en fonction du champ magnétique externe réduit H/]J.

On fixe la valeur de la température T/] = 0.5 dans la figure II.6 (a) ou la saturation
d'aimantation de la couche k = 4 est atteinte avant la couchek = 3, la saturation
d'aimantation de la couche k = 3 est atteinte avant celle de la couche k = 2, et ainsi de
suite. Ceci est di au fait que la couche externe (k = 4) est sous l'influence d'un champ
magnétique de surface Hqq /] =1, alors que la couche interne (k = 1) est sous a l'influence du
champ magnétique de surface Hg,/] = —1. Les mémes arguments sont valables pour des
valeurs de température plus ¢€levées: T/] = 1 (voir la figure II1.6 (b)) et T/] = 2 (voir la
figure II1.6 (c)). En augmentant de plus en plus les valeurs de la température, la phase
paramagnétique est atteinte et la surface des cycles d'hystérésis diminue et puis disparait

finalement.

Magnetizations
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b

Magnetizations

Magnetizations

Figure I11.6 : Les cycles d'hystérésis des aimantations partielles en fonction du champ
— HSl =i 1, ] = 1

magnétique H /] pour chaque couche my (k = 1,2,3,4). (a) Pour Hy, =
etT/] = 0,5.(b) PourH;; = —Hsy = 1,] = 1etT/] = 1.(c) Pour Hg; =
letT/] = 2.

_Hsl = 1»] =
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3.3 Mouillage et transitions de couches dans une structure nano-

hexagonale s (Article: J. of Superconductivity and Novel Magnetism, Vol. 30(2), (2016),
455-462, DOI: 10.1007/s10948-016-3712-y)

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés magnétiques dans une structure nano-
hexagonale formée de quatre couches hexagonales, avec deux types de spins (voir Figure
I1.7). L’Hamiltonian de ce systéme est modélisé par des différents paramétres; les champs
magnétiques interne et externe, le champ cristallin et les interactions de couplage d'échange.
Dans cette étude, nous avons généré les diagrammes de phase de 1'état fondamental et puis
¢tudié les aimantations et les phénomenes de mouillage a température finie. Pour ce but, nous
avons utilis¢ la méthode de Monte Carlo. Nous avons aussi analysé les phénomeénes de
mouillage et les transitions de couches apparaissant sous l'effet de différents parameétres
présents dans I’Hamiltonian.

L e
".ﬁ--o-iiiﬂ

- vg

!:.
* ~‘ﬁ o ® o ‘Q- h
]"*‘;ﬁ* o

Figure II1.7 : La géométrie d une structure nano-hexagonale core/shell formée par quatre

couches hexagonales, avec deux types de spins : S = leto = 1/2.
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Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

Les diagrammes de phase de 1'état fondamental, du systéme étudié, sont présentés dans cette
section en comparant toutes les énergies de configuration possibles. En fait, les diagrammes
de phase correspondants sont représentés sur les figures II1.8 (a) - (g). Nous avons représentg,
dans ces figures, les différentes configurations dans différentes régions du diagramme de

phase pour les différentes couches du systéme étudié.

L'Hamiltonian qui décrit le systéme est donné par :

H=—Jss 2<ij> SiS) — Joo Dckl> OkO1 — Jso L<ik> Si0k — 2i hi(Si+0) — D %;S;2  (IIL.3)

Ou: J , et ], déterminent la constante de couplage d'échange entre deux premiers voisins les
plus proches de spin oy—oj et §;—S; aux couches internes et externes, respectivement. ] est
la constante d'interaction de couplage d'échange entre deux atomes magnétiques voisins les
plus proches I'un de la couche externe et I'autre de la couche interne. Le champ cristallin D est

appliqué sur tous les S-spins. Ainsi que h;détermine le champ magnétique externe.

Dans la figure II1.8 (a), une symétrie parfaite par rapport au champ magnétique externe par
rapport a 1’axe H = 0 dans le plan (H,D) pour les valeurs fixes d’interactions de couplage
d'échange : ]

s =)= Jss = 1. Dans plus de 2 X 2 X 2 X 3 = 24 configurations, seules

deux configurations sont stables dans ce diagramme de phase, voir la figure II1.8 (a).
En absence du champ cristallin (D = 0) on fixe les valeurs d’interactions de couplage

d'échange : Jss = ], = 1 dans le plan (H,]ss). Nous avons trouvé six configurations stables

ou la plus part de ces configurations sont trouvées pour les valeurs d’interaction de couplage

d’échange : | <1, voir la figure IIL.8 (b).

Dans le plan (H,]ss) on fixe les valeurs d’interactions de couplage d'échange : | = ], =1

en absence du champ cristallin. Nous avons trouvé quatre configurations stables, ainsi qu’une
symétrie parfaite par rapport au parametre d’interaction de couplage d’échange par rapport a

I’axe |, = 0 dans la figure IIL.8 (c).
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Dans le plan (Js4, J ;) nous examinons I'effet des interactions de couplage d'échange en fixant
le paramétre d’interaction de couplage d’échange | = 1. En absence du champ magnétique
externe et du champ cristallin (H = D = 0), deux symétries parfaites sont trouvées par
rapport aux parametres : |

et J,, par rapport aux axes | =0 et J =0 dont six

SO SO

configurations sont trouvées stables dans la figure I11.8 (d). Seulement quatre configurations

sont stables pour les valeurs négatives du paramétre : | __.

Dans la figue II1.8 (e) on fixe le paramétre d’interaction de couplage d’échange J, = 1, en
absence du champ magnétique externe, et du champ cristallin. Nous avons trouvé six
configurations sont trouvées stables, seules quatre configurations sont stables pour les valeurs

négatives de ce parametre J ;4.

En absence du champ cristallin, on fixe les valeurs d’interactions de couplage d’échange :

Joo =Jis =1 dans le plan (H,]ss). Nous avons trouvé quatre configurations stables dans la

figue I11.8 ().

Dans le plan (D,]s,;) nous avons trouvé trois configurations stables en absence du champ
magnétique externe pour des valeurs fixes d’interactions de couplage d’échange : | =] =

1. Deux configurations sont stables pour les valeurs négatives de ce paramétre ], voir la

figue I11.8 (g).
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Figure IIL.8 : Les diagrammes de phase de |’état fondamental, avec H;, = — Hgy # 0 : (a)
Dans le plan (H,D) pour ] .. =] . = ],, = 1.(b) Dans le plan (H,];5) pour ], =], =1
etD = 0.(c) Dans le plan (H,Js5) pour Jss = 1,] = —1 etD = 0.(d) Dans le plan (],
Jyo)pour ], =1etH = D = 0.(e) Dans le plan (Js, ] ,,) pour ], =1etH = D =

(f) Dans le plan (H, ] .,) pour ] . =], = 1etD = 0.(g) Dans le plan (D,]s) pour ] ., =

J,=letH 0.

Discussions des diagrammes de phase :

Sur les figures III1.9(a) - (¢), en I'absence du champ cristallin (D = 0) et pour des valeurs
sélectionnées de la température nous examinons le comportement des aimantations pour
chaque couche en fonction du champ magnétique externe réduit H/ J;,5, on trace sur ces
figures l’aimantation de chaque couche my (k = 1,2,3,4), pour des valeurs fixes des
interactions de couplages d'échange ] = J . = ], = 1, ainsi que pour une valeur fixe du

champ magnétique de surface réduit Hg/ J;5 = 1.

En effet, la figure II1.9 (a) correspond a une basse valeur de la température T/ J;6 = 1,
montrant le comportement des aimantations de chaque couche: m;, my, m3 et my. On

constate que les transitions d'aimantation sont toutes de type du premier ordre. En augmentant

la température a la valeur T/]J _=1.5 (voir la figure IIL9 (b)), les transitions des

aimantations : m; et mj, sont de type du second ordre, alors que les transitions des
aimantations : mgz et my sont de type du premier ordre. La figure II1.9 (c) correspond a une
valeur de température T/ J;, = 3, seule l'aimantation m, subit un type de transition du
premier ordre tandis que les aimantations m;, m; et msconservent la transition de phase du

second ordre.
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Figure I11.9 : Les cycles d'hystérésis des aimantations en fonction du champ magnétique
H/] 6 pour chaque couche my (k = 1,2,3,4) : (@) Pour Hg/ ] . =1,T/];5 = 1 avec
Jos=Jpo =]y =1etD = 0.(b) Pour Hg/] =1,T/]ss = 1.5avec]
etD = 0.(c) Pour Hg/ ], ,=1,T/]so6 =3 avec]  =],, =], =1etD = 0.

SS =]O'O'

3.4 Propriétés magnétiques dans une nanostructure polymere

core/shell : (Article: J. of Solid State Communications, Vol. 267, (2017), 57-62, DOI:
10.1016/j.5s¢.2017.09.020)

Dans ce présent travail, nous avons étudié les propriétés magnétiques des nano-systémes
core/shell de type polymeres (voir Figure III.10). En fait, nous avons étudié les effets du
champ magnétique externe, l'effet de 'anisotropie cristalline, le couplage d’interaction et la
température afin d'expliciter les propriétés magnétiques de ces nanostructures polymeres.
D'autre part, nous avons examiné 1'existence de la température de compensation induite par la
présence de la structure core/shell. Tout d'abord, nous avons présenté les diagrammes de
phase de 1'état fondamental, dans différents plans des parametres physiques. D'autre part, nous
avons appliqué les simulations de Monte Carlo, pour une valeur de température non nulle,
afin d'étudier le comportement thermique de ces nano-systémes. Pour compléter cette étude,

nous avons étudié I’effet de 1'anisotropie cristalline sur les aimantations partielles et totales.
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Figure II1.10 : Les systemes étudiés formés par sept géométries core/shell avec deux types de

spins : S = leto = 1/2.
Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

En calculant et en comparant toutes les configurations possibles (2 X 3 = 6) pour explorer
les différents diagrammes de phase. Nous examinons les diagrammes de phase dans différents
plans, tracés pour les parametres physiques du systéme étudié. Les diagrammes de phase de

I'état fondamental correspondants sont présentés sur les figures II1.11 (a) - (h).

L'Hamiltonian qui décrit le systéme est donné par :

H=—] Z<i,j> 0i0; — J  Xckl> SkS1 — J; X<ik> OiSk — HYi(S; + 0i) — D S; 2 (IT1.4)

Ou: ], et ], déterminent la constante de couplage d'échange entre deux premiers voisins les
plus proches de spin 0;—0j et Sy—S; aux couches internes et externes, respectivement. J__ est
la constante d'interaction de couplage d'échange entre deux atomes magnétiques voisins les
plus proches l'un de la couche externe et I'autre de la couche interne. Le champ cristallin D est
appliqué seulement sur tous les spins (S=1). Ainsi que H détermine le champ magnétique

externe.
Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

En I'absence du champ magnétique externe et du champ cristallin (H = D = 0), on présente
sur la figure III.11 (a), correspondant au plan (Js4, J,), on fixe la valeur de I'interaction de
couplage d'échange: J.. =1 pour tracer les diagrammes de I'état fondamental. En fait, une
symétrie parfaite est trouvée en ce qui concerne l'interaction de couplage d'échange | par
rapport a ’axe . = 0. Nous n'avons trouvé que deux phases stables occupant des grandes

régions sur la figure III.11 (a).

La figure III.11 (b) est tracée dans le plan (Jss, J,,) pour une valeur fixe de l'interaction de
couplage d'échange: J =1 et en absence a la fois du champ magnétique externe et du

champ cristallin (H = D = 0). Nous n’avons trouvé que quatre phases stables occupant des
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grandes régions pour les valeurs négatives de l'interaction de couplage d'échange : ], . En

revanche, seules deux phases sont stables pour les valeurs positives de ce parametre.

Afin d’¢tudier les configurations les plus stables dans le plan (H, J ), pour des valeurs fixes
des interactions de couplage d'échange: ] =1 et ], = —0.15 nous avons tracé les
configurations stables sur la figure III.11 (c). En fait, une symétrie parfaite est trouvée, en ce
qui concerne le champ magnétique externe par rapport a I’axe H = 0 tel qu'il est illustré sur la
figure III.11 (c) en absence du champ cristallin. Le nombre de configurations stables est réduit
et occupe de grandes régions. En fait, seulement quatre configurations sont stables sur cette

figure.

D'autre part, on trouve une symétrie parfaite, en ce qui concerne le champ magnétique externe
par rapport a I’axe H = 0 dans le plan (H, ], ) pour les valeurs fixes des interactions de

couplage d'échange: | = 1 et en absence du champ cristallin. La figure correspondante

(o) o) = ]SS
montre que seules quatre phases sont stables pour les valeurs négatives de l'interaction de
couplage d'échange : ] et que seules deux phases sont stables pour les valeurs positives de ce

parametre, voir la figure I11.11 (d).

Dans le plan (D, ] ) pour des valeurs fixes des interactions de couplage d'échange: J . =1,
J¢o = —0.15 et en l'absence du champ magnétique externe, quelques nouvelles phases se

produisent dans ce plan. En effet, deux phases se retrouvent simultanément dans la méme

région, voir la figure I11.11 (e).

Suivant la méme motivation, en absence du champ magnétique externe, on trace la figure

IIL.11 (f) correspondante dans le plan (D, ] ), les configurations stables pour des valeurs fixes

des interactions de couplage d'échange: | = 1. En effet, deux phases sont trouvées

o0 = ]SS
stables pour les valeurs négatives du champ cristallin D. Alors que deux autres phases se sont

révélées stables pour les valeurs positives de ce parametre.

Afin d'inspecter l'effet du champ externe et du champ cristallin, nous tracerons dans le plan
(H,D) les diagrammes de phase correspondants pour des valeurs fixes des interactions de
= 1let] = —0.15. En fait, a partir de la figure I1L.11 (h), on

couplage d'échange: | =]
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peut observer une symétrie parfaite en ce qui concerne le champ magnétique externe par

rapport & 1’axe H = 0. Toutes les phases possibles sont trouvées sur cette figure pour les

valeurs négatives du champ cristallin D, ou seules quatre phases sont stables pour les valeurs

positives de ce paramétre.

{=11241)
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Figure IIL11 : Les diagrammes de phase de I’état fondamental. (@) Dans le plan (J44, ] ;)

pour ] =1etH = 7 = 0.(b) Dans leplan (J , ],,) pour ], , =1etH = D = 0. (¢)

Dans leplan (H, ], ) pour ] . =1,] = —0.15etD = 0. (d) Dans le plan (H, ] ) pour
Joo =Jss =1 et D = 0. (e) Dans leplan (D, ] ;) pour ] ,=1,]. =—015etH = 0. (f)
Dans le plan (D, ] ;) pour ] . =], =1etH = 0. (h) Dans le plan (H, D) pour ], =
J=1let] = —0.15.
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Discussions des diagrammes de phase :

Afin d'inspecter le comportement de la compensation du systeme étudié, nous révélons

I'existence de la température de compensation T, pour des valeurs fixes des interactions de

couplage d'échange: |, =Jss = 1, et en absence du champ magnétique externe (H = 0).

En effet, les résultats obtenus sont représentés sur les figures I11.12 (a) et (b).

Commengcant par la figure I11.12 (a), en absence du champ magnétique externe et du champ
cristallin (H = D = 0), et pour des valeurs fixes des interactions de couplage d'échange:
Joo =) =1 et J.,=—0.1. On constate que deux températures de compensation sont

présentes sur cette figure.

D’autre part, on fixe la valeur du champ cristallin D = —1 et en absence du champ
magnétique externe (H = 0), une seule température de compensation est trouvée pour les
valeurs fixes des interactions de couplage d'échange: ] =], =1et] = —0.9, comme il est
illustré sur la figure II1.12 (b). En augmentant de plus en plus le paramétre |4, la température

de compensation disparait et seule la température de Curie habituelle est trouvée.

T
e cinmip X

Magnetizations

H=I=1
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H=0, D=-1
J=Jou=1,Jsc =-0,9

— 1
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Magnetizations

T

Figure IIL. 12 : Variation de l'aimantation en fonctions des parameétres physiques: (a) Les

aimantations en fonction de la température Tpour :H = D =0, J =] =1let] =
—0.1. (b) Les aimantations en fonction de la température Tpour : H =0, ] =] =1let

Jo,=—09etD = —1.
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Chapitre 4

Etude des phénoménes critiques des Dendrimeéres

La nanotechnologie est une partie des sciences fondamentales et appliquées. Elle est situé¢e a
la fronticre entre la physique, la chimie, I’ingénierie et les sciences de la vie. Les
nanostructures sont devenues la base des découvertes scientifiques les plus fameuses. Parmi
ces nanostructures ; les "dendrimeres" se caractérisent par une architecture commune dans les
systemes biologiques, les arbres, les vaisseaux sanguins, les neurones, et d’autres structures
biologiques. Le terme : "dendrimer" est venu du Grecque “dendrimos™ [227], signifiant
I’arbre. La structure particuliére des dendrimeres a posé des questions de recherche dans
plusieurs domaines scientifiques, dont cette structure est constituée par; un cceur ou noyau,
des branches, et une large surface vide [228-230]. Ces macromolécules sont régulierement
décrites par leurs numéros de générations, par exemple : Oth (GO), 1th (G1), 2th (G2) ainsi de
suite. Les Polyamidoamines (PAMAM) est un type particulier du dendriméres dont le cceur
est formé par 1'Ethylenediamine (EDA) [231-236]. Ce cceur se raccorde a quatre branches
pour construire la premicre génération Oth (GO) de la dendrimére [237]. Les branches des

dendriméres PAMAM sont responsables des propri€tés structurelles des dendrimeres.

4.1 Mouillage et transitions de couches dans une nanostructure de

dendrimére de polyamidoamine (PAMAM) : (Article: J. of Materials
Research Express, Vol. 3(10), (2016), 106104, DOI: 10.1088/2053-1591/3/10/106104)

En se basant sur un nano-systeme type dendrimere polyamidoamine (PAMAM) (voir Figure
IV.1), nous avons fait une étude des propriétés magnétiques de ces nanostructures dans le
contexte du mouillage et des transitions de couches. Pour étudier ce systeéme, nous avons
effectué des simulations de Monte Carlo conduisant a des résultats intéressants récapitulés
dans deux classes. La premiere classe est consacrée a 1'étude des diagrammes de phase de

I'état fondamental. La deuxieéme partie récapitule les propriétés magnétiques pour des
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températures non nulles. En outre, nous avons analysé l'effet des parameétres physiques
présents dans I'Hamiltonian régissant notre systéme tel que le champ magnétique externe et

les interactions de couplage d’échange entre les spins.

JCG

Figure IV.1 : La géométrie d 'un nano-systeme de la dendrimere polyamidoamine (PAMAM)

composée par un ceeur et des générations, avec le spin g = 1/2.
Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

L'objectif de cette partie est d'étudier les diagrammes de phase de 1'état fondamental dans
différents plans, a 1'aide des parametres de I'Hamiltonian du systeme étudié, en comparant et
en calculant toutes les configurations d'énergie possibles. Plus précisément, les parameétres
intrinséques et extrinséques sont responsables de I’apparition des différentes configurations.
Ces parametres sont les interactions de couplage d'échange J, le champ magnétique externe H
et le champ magnétique de surface H,. Les diagrammes de phase de 1'état fondamental sont

présentés sur les figures IV.2 (a) - (¢).

L'Hamiltonian qui décrit le systéme est donné par:

H=—] X<ij>0i0; — Xihio;
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Avec : | détermine la constante de couplage d'échange entre deux atomes magnétiques voisins

les plus proches de spin 0;—0j, et h; détermine le champ magnétique longitudinal externe.

Dans le plan (H, H) nous avons fixé la valeur d’interaction de couplage d’échange | = 1,

ainsi nous avons trouvé six configurations stables, comme il est indiqué sur la figure V.2 (a).

En absence du champ magnétique de surface (Hg = 0), voir la figure IV.2 (b), nous avons
trouvé six configurations stables. Quatre parmi ces configurations sont stables pour les valeurs
d’interaction de couplage d’échanges telles que: ] < 1. Une symétrie parfaite est présenté
dans le plan (H,]) par rapport au champ magnétique externe par rapport a I’axe H = 0. De
méme, une symétrie parfaite est présentée dans le plan (Hg,]) par rapport au champ
magnétique de surface par rapport a I’axe Hg = 0, ou six configurations sont stables, comme

il est indiqué sur la figure IV.2 (c) en absence du champ magnétique externe.

(12121212102 [ UEAULAIZ 1L+ 12)

(-12-12-172,-112.-1/2) (1AL LA12,4102)

(+2-VL-UI-12-1T) (+12+1 A2 +12-12)
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(2 A2 H2-12) | 1212102 (F12 12021212y | (FL2HIT AL EALE-1T)

-2 -1 i} 1 2
H




ROYAUME DU MAROC
Université Mohammed V puold] 4 drelr
- RABAT - - by -

Faculté des sciences
p gl Luls
CENTRE D’ETUDES DOCTORALES - SCIENCES ET TECHNOLOGIES
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{(+12-L2-1/2.-1/2,-1/2) (+ L2412+ 12+ 12,-10T)
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) -1 (4] 1 )
Hs

Figure IV.2 : Les diagrammes de phase de |’état fondamental. (a) Dans le plan (H, H) pour
Hgy =—Hg #0et] = 1.(b) Dans le plan (H,]) pour H; = 0. (c) Dans le plan (Hy,]) pour
H = 0.

Discussions des diagrammes de phase :

Dans cette partie, nous utilisons des simulations de Monte Carlo pour étudier 1'effet de
I'augmentation de la température ainsi que du champ magnétique externe. En effet, le
comportement des aimantations de chaque couche en fonction des champs magnétiques H et
H est illustré sur les figures IV.3 (a) - (f). Ces figures représentent les variations des
aimantations (m;, m,, m3, my et ms) pour une valeur constante de I’interaction de

couplage d'échange | = 1.

Afin de montrer I'effet de 1'absence du champ magnétique de surface (H, = 0), pour une basse

valeur de température T = 0.5K, la figure IV.3 (a) montre le comportement des
aimantations de chaque couche: m;, m;, msz, my et ms ou toutes les couches montrent des

transitions de phase du premier ordre.

En augmentant la valeur de la température pour atteindre T = 1 K, comme il est montré sur
la figure IV.3 (b), les aimantations: m;, mj,, m3, my et ms présentent des transitions de

phase du second ordre. Le méme scénario est répété dans la figure IV.3 (c), pour une valeur




ROYAUME DU MAROC
Université Mohammed V puold] 4 drelr
- RABAT - — by -

Faculté des sciences
p gl Luls
CENTRE D’ETUDES DOCTORALES - SCIENCES ET TECHNOLOGIES

de température T = 1.5 K, avec des aimantations: m;, m;, ms3, my et ms qui conservent le

méme comportement.

D’un autre coté, on étudie le comportement des aimantations de chaque couche en fonction du
champ magnétique de surface Hg, en l'absence du champ magnétique H pour une basse
température T = 0.5 K, voir la figure IV.3 (d). En effet, les aimantations: m;, m,, msz, my
et ms montrent des transitions de phase du premier ordre avec un détachement de la couche

m; par rapport aux autres couches.

Pour une valeur de la température T = 1K, voir la figure IV.3 (e), les aimantations: mq,
m,, m3, my et ms présentent des transitions de phase du second ordre avec une séparation

entre la couche m; des autres couches.

Le méme phénomene est répété dans la figure IV.3 (f), pour la valeur de température T =
1.5 K, ou les aimantations: my, m,, m3, my et ms gardent la transition de phase du second
ordre. En comparant les trois dernicres figures IV.3 (d) - (f) avec les trois premieres figures
IV.3 (a) - (c), on constate que I'effet du champ magnétique de surface Hg est de séparer la
couche interne m; des couches restantes: my, msz, my et ms, ce qui est confirmé par le

comportement des aimantations, voir IV.3 (d) - (f).
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Figure IV.3 : Variation de l'aimantation en fonctions des champs magnétiques H et H , pour

J = 1. (a) Les aimantations en fonction de Hpour : H; =0etT = 05K, (b) Les

aimantations en fonction de Hpour : H; =0 etT = 1K, (¢) Les aimantations en fonction

de Hpour : H; =0etT = 1.5 K, (d) Les aimantations en fonction de Hg pour : H = 0 et
T = 0.5K, (e) Les aimantations en fonction de H;pour : H = 0etT = 1K, (f) Les

aimantations en fonction de Hy pour : H = 0etT = 1.5K.
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4.2 Etude des transitions de couches ordre-désordre dans une

nanostructure (PAMAM) : (Article: J. of Superconductivity and Novel
Magnetism, Vol. 30(6), (2016), 1557-1563, DOI: 10.1007/s10948-016-3932-1)

Nous nous somme intéressé, dans ce travail a 1'étudié des transitions de phase d’une
nanostructure dendrimere polyamidoamine (PAMAM), voir Figure IV.4. En effet, nous avons
examiné le phénomeéne magnétique de l'ordre et désordre sous l'effet d’un champ cristallin
variable. Dans un premier temps, nous avons examiné les propriétés magnétiques de cette
nanostructure, en absence de la température (T = 0 K). Ensuite, nous avons discuté les
diagrammes de phase de 1'état fondamental dans différents plans. Pour des valeurs non nulles
de la température, nous avons appliqué les simulations de Monte Carlo montrant des résultats
intéressants, résumés dans différents diagrammes de phase. Nous avons €galement examiné

l'effet de couplage d’interaction sur les transitions de phase du systeme étudié.

On a 'Hamiltonian:

H=-]Yeij>SiS; - HINSSi - Nioq Di( TR, SP) (IV.2)

Avec: ] qui dénote la constante de couplage d'échange entre deux atomes magnétiques voisins
les plus proches ayant les spins S;, S;. Le paramétre H représente le champ magnétique externe
appliqué sur tous les spins du systéme. Pour chaque couche 'k', le champ cristallin variable est

déterminé comme suit:

Dy = = (IV.3)

Avec: D dénote le champ cristallin appliqué sur la couche k=1, o est constante positive sans

dimension.
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Figure IV.4 : La géométrie d’une nanostructure basée sur une dendrimere composée par un

ceeur et quatre générations, contenant le spin S = 1.
Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

Dans cette partie de ce travail, nous avons étudi¢ les diagrammes de phase de 1'état

fondamental. Nous examinons ces diagrammes de phases dans différents plans en calculant et

en comparant toutes les configurations d'énergie possibles. A partir de I’Hamiltonian de notre

systeme, en changeant les valeurs numériques des parametres physiques, on peut générer les

différentes configurations possibles dans différents diagrammes de phase.
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Table 1 All possible phases present in this work

Symbols

Phases

(a) forT =0
(ar) for T == 0
(b) forT =0
(bryforT £ 0
(c¢) forT =0
(cr)yforT =0
(d) forT =0
(dr) for T =0
(e) forT =0
(er) for T #=0
(fyforT =0
(frnforT #0
(g)for T =0
(gr)forT =0
(h) forT =0
(i) forT =0
J)=Gn T =0and 7T #0
(k) forT =0
() forT =0
(m) forT =0
(n) forT =0
(o) for T =0
(or) for T £ 0
(p)forT =0
(pr)yftorT £ 0
(gr) for T #= 0
(rryfor T £ 0
(sr)yforT #= 0
(zr)y for T # 0
(ur) forT #= 0
(v)forT"# 0
(wr) forT #=0

(+1,+1,+1, +1, +1)
(pl, pl, pl, pl, pl)
(O, +1, +1, +1, +1)
(O, pl, pl, pl, pl)
(0,0, +1, +1, +1)
(0,0, pl, pl, pl)
(0,0.0,+1,.+D)

(0, 0.0, pl, pl)
(0,0,0,0, +1)
(0,0,0,0,pl)

(0, +1, +1, +1,0)
(0, pl, pl,pl,0)

(0, +1,+1,0,0)

(O, pl, pl1, 0, 0)

(0,0, +1.,0, +1)

(0, +1, 0,0, +1)
(0,0,0,0,0)
(+1,0, +1,0, +1)
(+1,+1,0, +1, +1)
(+1, +1, 41,0, +1)
(0, +1,0, +1, +1)
(+1, +1, +1, +1,0)
(pl, pl, pl, pl, 0)
(+1,0, +1, +1, +1)
(pl. O, pl, pl,pl)
(pl. pl, pl. 0, 0)
(pl.pl,0,0,0)
(pl,0,0,0,0)

(0, pl,0,0,0)
(0,0,p1,0,0)

(0, 0, pl, p1,0)
(0,0, 0, pl,O)

En effet, les diagrammes de phase de 1'état fondamental sont présentés sur les figures IV.5 (a)-

(d) ou les différentes configurations sont représentées dans le plan (J, D). A partir de ces
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figures, on peut constater que le nombre total des configurations stables dépend fortement de

la valeur du parametre physique choisi.

Pour les valeurs de la constante a« = 0 et = 0.5, (voir les figures IV.5 (a) et (b)), dans
lesquels seulement trois configurations sont stables. Ces configurations stables occupent les

différentes régions du diagramme de phase de 1'état fondamental. En augmentant la valeur du

paramétre a, (voir les figures IV.5 (¢) et (d)), pour atteindre les valeurs « = 1eta = 2, des

nouvelles phases apparaissent dans différentes régions du plan (J, D).

D'autre part, une symétrie parfaite est présentée sur toutes les figures par rapport au parametre
de couplage d’interaction d’échange par rapport a I’axe ] = 0. Ainsi, il convient de noter que
l'effet du croissement du parameétre a diminue la région occupée par la phase paramagnétique
notée (j), voir tableau 1. Ceci indique que 'augmentation des valeurs du parametre a favorise

les phases ordonnées parmi toutes les configurations possibles.

fa): (+LeLaLa141) 3 (PR IS s e g
(b (4 DL+ L4100 (bh: (#1004 1,4+ 1.0)
(3 10,0,0,0,0) e (000,000
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mh( a=l

(FRERES e R I 1
L]} L TELL B R O M
{jly: 0,000,

iz @01+

fak (#1414 L4041
(ks 0,41 40+ L41)
(e (0,0,0,0,8)

(b (041 ,41,41)

Figure IV.5 : Les diagrammes de phase de |’état fondamental: (a) Dans le plan (J, D) pour
a = 0. (b) Dans le plan (J, D) pour &« = 0,5. (¢) Dans le plan (J, D) pour a = 1. (d) Dans le
plan (J, D) pour a = 2.

Discussions des diagrammes de phase :

Afin de présenter le comportement des aimantations partielles my en fonction du champ
cristallin D et du couplage d’interaction d’échange J pour une valeur fixe du parameétre :

a = 1, nous présentons les profils des aimantations sur les figures V.6 (a) - (d).

Pour une valeur faible de température (T = 1K) et pour une valeur fixe du couplage
d’interaction d’échange (J] = 1),voir la figure IV.6 (a), toutes les couches transitent
simultanément de la phase ordonnée my(k = 1,...,5) = —1 vers la phase ordonnée my (k =
1, ..,.5=+1. Pour les valeurs négatives du champ cristallin D, l'effet d’augmenter la
température (T = 3 K) est d’ordonner toutes les couches, ce résultat est illustré sur la figure

V.6 (b).

D'autre part, nous présentons sur la figure IV.6 (c) les aimantations en fonction du couplage

d'échange J pour une valeur fixe du champ cristallin (D = 1). Pour une valeur faible de la

température (T = 1 K), la couche ms n'est pas affectée par I'augmentation des valeurs des
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interactions de couplage d'échange ]. Alors que toutes les autres couches s’entassent sous

l'effet croissant de ce parametre.

Pour une valeur plus élevée de température (T = 3 K), certaines transitions de couches se
produisent pour des valeurs négatives du parametre ], alors que toutes les couches sont

ordonnées pour les valeurs élevées et positives de ce parametre, voir la figure IV.6 (d).

b 10

Magnetizations
Magnetizations

Magnetizations
e
w
1

Magnetizations

Figure 1V.6 : Variation des aimantations en fonction des paramétres du systeme: (a) Les

aimantations en fonctionde D pour : « = 1,] = 1etT = 1K. (b) Les aimantations en

fonctionde D pour : a = 1,] = 1etT = 3 K. (¢) Les aimantations en fonction de | pour :
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a =1,D= 1etT = 1K. (d) Les aimantations en fonctionde | pour : « = 1,D = 1et
T = 3K.

4.3 Transitions de couches magnétiques dans une nanostructure

de dendrimére de polyamidoamine (PAMAM) : (Article: J. of Materials
Research Express, Vol. 4(2), (2017), 026102, DOI: 10.1088/2053-1591/aa5b51)

Dans cette partie, nous allons présenter les transitions de couches magnétiques dans une
nanostructure de dendrimere de type polyamidoamine (PAMAM), sous l'effet dun champ
magnétique externe (voir Figure IV.4). Nous avons examiné les propriétés magnétiques de
cette nanostructure réelle utilisée dans plusieurs domaines scientifiques. En absence de I'effet
de la température (T = 0 K), nous avons donné et discuté les diagrammes de phase de 1'état
fondamental. Pour des températures non nulles, nous avons appliqué les simulations de Monte
Carlo donnant lieu a des résultats importants que nous présentons sous la forme des
diagrammes de phase. Nous avons également analysé l'effet de la variation du champ
magnétique externe, en particulier nous avons trouvé la superposition des états dans cette

dendrimére (PAMAM).
Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

En utilisant les paramétres de 1’Hamiltonian (voir I’équation (IV.2)) nous étudions l'effet du
champ magnétique externe H sur les transitions de couches du systeme étudié, pour une
valeur fixe du champ cristallin (D = 1) nous avons tracé les diagrammes de phase de I’état

fondamental sur les figures IV.7 (a) - (d) dans le plan (], H).

En effet, pour une valeur nulle du paramétre o (voir la figure IV.7 (a)), nous avons trouvé dix
phases stables. Dans cette figure, on trouve une symétrie parfaite par rapport au champ
magnétique externe par rapport a ’axe H = 0. Ainsi que la plus part des phases sont trouvées

pour les valeurs négatives du parameétre d’interaction de couplage d’échange J.

Pour montrer I'effet de la variation du parameétre a, on trace sur les figures IV.7 (b) - (d) les
configurations stables des diagrammes de phase de 1'état fondamental dans le plan (J, H). On

constate que plusieurs phases disparaissent en augmentant les valeurs de a. Le fait que
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I'augmentation des valeurs a diminue le champ cristallin appliqué sur chaque couche my

(k = 1,2,3,4, et 5) selon le rapport 1/ k* (voir I’équation (IV.3)) fait donc disparaitre a la

fois le nombre de certaines phases et apparaitre certaines autres nouvelles phases. En effet,

dans la figure IV.7 (b), les nouvelles phases sont notées par: (c), (d) et (¢). D'un autre coté,

une seule nouvelle phase notée (p) apparait dans la figure IV.7 (c). Pour la valeur a = 2, la

phase paramagnétique notée (j) disparait complétement a cause de cette grande valeur de a,

voir la figure IV.7 (d).

o (HLALELHLAD
bl (01 1L
[H R ]
(ke (1AL LD
(el (+LALBHLAT)
1 (#10+1.0:41)
(o (0014100
(hiz (#1401 41,4 100
il (00,40,0.41)

{1z 0,00

) (FLALHLHLHY)
i 04114
(ep (0,410 1)
(dk (+HLDA LA
(eR{00,0,0,+1)

(T (01,4141}
(gh (0.0.0+141)
(hi: (0,0,0,0,8)

D=1, a=05
s (#1141 1H)

(b (OALALALAT)
{eh: (04104141}
(dp: (HALFLALD)
g (+LALIFLAT)
(e (00,=141,41)
g (00.0.0,41)
{hp: (000, 41,51)
(i (000,000

{ak: (HLAHLELH LA
(b {0+
(o) (0041041
A {000,414
o) (A1 AL=1)

(i)

Figure IV.7 : Les diagrammes de phase de [’état fondamental: (a) Dans le plan (J, H) pour :

D = 1leta = 0.(b) Dans le plan (J, H) pour : D

= leta = 0.5.(c) Dans le plan (J,H)

pour:D = leta =1.(d) Dans le plan (J,H) pour : D = leta = 2.
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Discussions des diagrammes de phase :

Afin de montrer 1'effet du comportement de chaque couche d'aimantation my(k =1, ...,5) en
fonction a la fois de la température T et du champ magnétique externe H, on trace sur les
figures IV.8 (a) - (f) les profils correspondants. En effet, les figures IV.8 (a) - (¢) présentent le
profile des aimantations en fonction de la température T pour des valeurs fixes du champ
magnétique externe, du champ cristallin et du couplage d’interaction d’échange (H = D =

] = 1), en augmentant la valeur du parametre a.

Pour une valeur nulle du parameétre (o = 0), la couche k=5 transite de la phase ordonnée
my -5y = +0.35 pour atteindre la saturation. La couche k=4 transite de la phase ordonn¢e
myk—4) ~ + 0.8 pour atteindre la saturation. Alors que les autres couches my—1, 3y transitent

de la phase ordonnée m; = +1 vers la saturation, voir la figure IV.8 (a).

Dans la figure IV.8 (b), correspondant a la valeur du parametre (¢ = 0.5) les couches my,

my, m3 et my transitent simultanément de la phase ordonnée my -1, .4y = +1 pour atteindre

la saturation, mais la couche ms transite de la phase ordonnée my(k =5) = +0.5 pour

atteindre la saturation.

En augmentant la valeur du paramétre (a = 1), les couches passent de la phase ordonnée
my=1,.,3) = +1 pour atteindre la saturation, alors que la couche k=4 transite de la phase
ordonnée my -4y = +0.75 pour atteindre la saturation. La couche k=5 transite de la phase
ordonnée myy-s5)y~+ 0.6 pour atteindre la saturation pour les faibles valeurs de la

température, voir la figure IV.8 (c).

Dans les figures IV.8 (d) - (f), on présente les aimantations en fonction du champ magnétique
externe H pour des valeurs fixes du champ cristallin, du couplage d’interaction d’échange et

de la température (D = ] = 1, T = 1K), en augmentant la valeur du parameétre a.

En effet, pour une valeur nulle du paramétre (ax = 0), voir la figure IV.8 (d), toutes les
couches transitent simultanément de la phase ordonnée my -1, 5y = —1 a la phase ordonnée

My-1,.,5) = +1 pour les grandes valeurs positives du champ magnétique externe.
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Pour la valeur du paramétre (¢ = 0.5) toutes les couches transitent simultanément de la
phase ordonnée myy—1, 5y = —0.9 a la phase ordonnée myy—1, 5 = +0.9 pour les grandes

valeurs positives du champ magnétique externe, voir la figure IV.8 (e).

De méme, on trouve dans la figure IV.8 (f) que toutes les couches (k = 1, ...,5) passent de la
phase ordonnée myy-;, 5y = —1 a la phase ordonnée myy—q 5y = +1 pour les grandes
valeurs positives du champ magnétique externe pour une valeur du parametre (a = 1). La
saturation est rapidement atteinte pour (¢ = 1) comparé avec la figure IV.8 (e) dans laquelle

nous avons fixé (a = 0.5).

=
w
1
Magnetizations

"
=
]
2
]
|
=
]
-
80
=
=

ﬂ":m'mm
el .

D=J=T=1,a=05

Magnetizations

—a—ml
*—m2 y
4—m3 e
*— md
4

i
|1’ it
ms 0 muumiﬂiiilll"'“!

Magnetizations

L . L T
4 2 0
H

(f)




ROYAUME DU MAROC

Université Mohammed V puold] 4 drelr
- RABAT - - by -

Faculté des sciences
pplelt Luls
CENTRE D’ETUDES DOCTORALES - SCIENCES ET TECHNOLOGIES

Figure 1V.8 : Variation des aimantations en fonction des paramétres du systeme: (a) Les
aimantations en fonctionde Tpour : H = D = | = 1leta =0, (b) Les aimantations en

fonctionde Tpour :H = D = ] = 1leta = 0.5, (c) Les aimantations en fonction de T

pour:H = D = ] = leta =1, (d) Les aimantations en fonction de H pour : D = | =

1, T=1Keta =0, (e) Les aimantations en fonctionde Hpour : D = | = 1, T=1K et
a = 0.5, (f) Les aimantations en fonctionde Hpour : D = | = 1, T=1Keta = 1.
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Chapitre 5

Etude du comportement critique des Fullerénes

Durant ces dernieéres années, la nanotechnologie a progressé dans plusieurs domaines
scientifiques grace a la découverte des fullerénes. Cette découverte a entrainé une
augmentation rapide de la recherche sur le carbone en tant que « atome élémentaire » dans les
fullerénes. Cela aide a préparer un bon moyen de trouver d'autres nanomatériaux de carbone,
y compris les nanotubes, le graphéne et des autres structures exotiques. Un fulleréne est une
molécule composée enticrement de carbone, sous la forme d'une spheére creuse ou d'une
ellipsoide. Les fullerénes sphériques sont également "dits" des boules Bucky, des nanotubes
ou des tubes Bucky. Les fullerénes sont similaires en structure au graphite, qui est composé de
feuilles de grapheéne empilées d'anneaux hexagonaux liés. La découverte des fullerénes a fait
augmenter le nombre d'allotropes de carbone connus. Les Bucky-balls et Bucky-tubes ont fait
l'objet d'une recherche intense, a la fois pour leurs applications technologiques et aussi dans la
nanotechnologie. De nos jours, ces structures sont devenues des molécules importantes dans
la recherche scientifique et industrielle. Les fullerénes ont montré des propriétés trés pratiques
dans les applications expérimentales [238-243]. En effet, les travaux les plus récents mettent
l'accent sur ces nanostructures pour étudier leurs propriétés magnétiques. Les fullerénes et
leurs dérivés constituent également des éléments de base des dispositifs organiques potentiels

et performants [244-249].

5.1 Propriétés magnétiques dans les fullerénes: X,,, Xg0, X7 :

(Article: J. of Superconductivity and Novel Magnetism, Vol. 30(4), (2016), 925-930, DOI:
10.1007/s10948-016-3867-6)

Le but de ce travail est d'étudier les propriétés magnétiques d'une géométrie de type
fullerénes: X;9, Xgo €t X790 ou le symbole X peut étre assigné a n'importe quel atome
magnétique (voir Figure V.1). En utilisant la méthode de Monte Carlo, on étudie le

comportement thermique des aimantations et des susceptibilités de tels systémes. En effet,
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nous avons montré que la température critique augmente de fagon non-linéaire en augmentant
le nombre d'atomes constituant le systéme étudié. Aussi, le champ coercitif croit linéairement

lorsque le nombre d'atomes dans la structure augmente.

Figure V.1 : Les géométries des fullerenes Xy, Xeg et X7, chaque structure est formée par

des atomes de spina = 1/2.
Discussions des diagrammes de phase :

Pour étudier le comportement des aimantations et des susceptibilités en fonction de la
température T, nous explorons les simulations de Monte Carlo. Pour ce faire, on fixe la valeur
de la constante d'interaction de couplage (] = 1) en absence du champ externe (H = 0).En
effet, on trace les comportements des aimantations my et des susceptibilités x,, voir les

figures V.2 (a) et (b), respectivement.

L'Hamiltonian qui décrit le systéme est donné par:

H = -] Xijo0i0; — H X0 (V.1)

Avec : ] détermine la constante de couplage d'échange entre deux atomes magnétiques les

premiers proches voisins de spin 0;—0j, et H représente le champ magneétique externe.

Pour une valeur basse de la température (T < 0.435K), nous avons trouvé que les
aimantations sont constantes et ¢égales a m; = 0.5 quel que soit la taille du systéme

considéré. Ensuite, les aimantations subissent une transition de premier ordre pour le systéme

97
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X,0 et une transition de second ordre pour les structures Xgo et X,o, qui se produisent aux

températures de transition notées « T, », voir la figure V.2 (a). De telles transitions des

aimantations entrainent des pics dans les susceptibilités, voir la figure V.2 (b). On a constaté
que la température de transition « T, » augmente quand on augmente le nombre d'atomes dans
le systeme étudié. Cela permet de lier ce résultat avec la masse molaire de la structure
étudiée : Xyp, Xgo ou X,o. Par la suite on posera «X=Cy», pour les notations couramment

utilisées dans la littérature pour les structures de Carbone.

Magnetizations

0.6

Temperature

Susceptibilities

1
0.6

Temperature
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Figure V.2 : Variation de l'aimantation et de la susceptibilité des fullerénes Cyy, Cgg et Cyg
pour des valeurs fixes des parametres: H = 0 et] = 1: (a) Les aimantations en fonction de

la température T. (b) Les susceptibilités en fonction de la température T.

Pour étudier I’effet de la taille d’un fulleréne sur le champ magnétique coercitif H., nous
avons illustré ce phénomeéne sur la figure V.3 (a), pour une valeur fixe de la température
(T = 0.4 K) et une interaction de couplage d’échange (] = 1). En effet, nous avons constaté
que ce champ coercitif H. augmente lorsque le nombre d'atomes augmente pour chaque
structure: Cpq, Cgo et C;o. Ce comportement peut étre expliqué par la forte interaction
d'échange entre les spins de la structure étudiée. Par conséquent, le systéme devient alors un

matériau dur.

En absence de tout champ magnétique externe (H = 0), nous avons examiné ’effet des

interactions de couplage d'échange J, sur les aimantations et les susceptibilités, pour une
valeur fixe de la température (T = 0.4 K). En effet, une transition de premier ordre apparait
dans les trois structures, comme l'indique le comportement des aimantations ainsi que les
susceptibilités. Une telle transition se produit pour des valeurs croissantes d’interaction de
couplage d’échange lors de I'augmentation du nombre d'atomes dans chaque systéme, voir les

figures V.3 (b) et (c).

(a)

Magnetizations

External field H
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(b) o5 : ,

Magnetizations

0.5

Coupling exchange interaction J

Susceptibilities

0.6 0.7 0.8

Coupling exchange interaction I

Figure V.3 : Variation de l'aimantation et de la susceptibilité pour les fullerenes X5y, Xgo

et X7, pour T = 0.4 K: (a) Les aimantations en fonction du champ magnétique externe H
pour : ] = 1,(b) Les aimantations en fonction d’interaction de couplage d’échange | pour :
H =0, (¢) Les susceptibilités en fonction d’interaction de couplage d’échange | pour :

H = 0.

5.2 Le phénoméne de compensation dans une structure a double

fulleréne : (Article: Travail soumis pour publication)
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€S Ssimulations de ontc Larlo ont €te appliquees pour € 1er 1S propricies magnetiques

dans une double structure de fulleréne de type X constituant un core/shell (voir Figure V.4).
Dans une telle structure le symbole X peut étre affecté a n'importe quel atome présentant un
moment magnétique. Notre systéme est composé d’une sphére a noyau-coquille et composé
de deux couches constituées par les spins: S = 1/2 dans le core; et 6 = 1 dans le shell.
Dans ce qui suit, nous allons envisager l'effet des interactions de couplage et du champ
cristallin, sur une telle structure. En effet, le comportement des différentes configurations est
présenté¢ sous la forme des diagrammes de phase de 1'état fondamental. Nous avons aussi
inspecté l'effet du champ magnétique externe et les interactions de couplage sur les cycles
d'hystérésis. L'influence de la température sur 1’état d’un tel systéme est également examinée.

Les résultats trouvés sont illustrés dans différents diagrammes de phase.

@ spin 12
o Spin 1

Figure V.4 : Géométrie d’un double fullerene type X¢o formé par deux couches avec les

spins S = 1/2eta = 1.
Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

Dans cette partie, nous étudions les propriétés magnétiques d’un double fulleréne, en absence

de toute fluctuation de température (T = 0 K). En effet, les énergies de toutes les
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contigurations possibles (Z X 3 = 6) sont calculees a partir de I"’Hamiltonian propose, et

comparées dans les diagrammes de phase de 1'état fondamental représentés sur les figures V.5

(a) - (d).

L'Hamiltonian qui décrit le systéme est donné par:

H = —Jsh 2ij 0i0j —Je k1 SkS1 —Jint 2ik 0iSk i hi(o; + S;) —AY; 0f (V.2)

Ou: ], et ], déterminent la constante de couplage d'échange entre deux premiers voisins les
plus proches de spin 0 — o et S—S respectivement. |,  est la constante d'interaction de
couplage d'échange entre deux atomes magnétiques voisins les plus proches de spin S — o. Le
champ cristallin A est appliqué a tous les o-spins, et h; représente le champ magnétique

longitudinal externe.

Nous présentons dans le plan (D, H), toutes les configurations stables, pour des valeurs fixes
des interactions de couplage d'échange: ], = 1,], = 0.1 et], , = —0.1. Une symétrie parfaite
est trouvée, par rapport au champ magnétique externe par rapport a ’axe H = 0, aussi toutes
les phases possibles sont trouvées pour les valeurs négatives du champ cristallin D. D'autre
part, seules deux phases sont stables pour les valeurs positives de ce parametre avec des

grandes régions dans le plan du diagramme de phase, voir la figure V.5 (a)

En l'absence du champ magnétique externe (H = 0), des nouvelles phases apparaissent dans
le plan (D,].) pour les valeurs fixes des interactions de couplage d'échange: s, = 0.1
et Jine = —0.1, voir la figure V.5 (b). Ainsi, toutes les six phases possibles sont trouvées pour
les valeurs négatives du champ cristallin D. Alors que seulement deux phases sont trouvées

stables pour les valeurs positives de ce paramétre.

D'un autre coté, on fixe les valeurs des interactions de couplage d'echange : |, = 0.1 et]. =
1, en l'absence du champ magnétique externe (H = 0) on trouve que dans le plan (D, Jint)
toutes les configurations possibles sont présentes, pour les valeurs négatives du champ
cristallin D, voir figure V.5 (c). Par ailleurs seules quatre phases sont stables pour les valeurs

positives de ce paramétre avec des grandes régions, voir la méme figure.
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Pour 1llustrer I'ettet du champ cristallin, nous presentons les configurations stables dans le

plan (D, Jsp) pour des valeurs fixes des interactions de couplage d'échange: ], = —0.1 et

J.=1. En l'absence du champ magnétique externe (H = 0),une symétrie parfaite est

trouvée, en ce qui concerne le champ cristallin par rapport a I’axe D = 0. Nous avons
¢galement trouvé les mémes phases de la figure V.5 (b), ou seules deux phases se révelent
stables pour les valeurs positives du champ cristallin D. De plus, deux phases se révelent

stables pour les valeurs négatives de ce parametre avec des grandes régions, voir la figure V.5

().

Je= 1, Jsh= 0.1, Jint=-0.1

(+L/2,+1)
(+1/2,0)

H= 0, Jsh= 0.1, Jint= -0.1

(+1/2,0) “172.-1)

{-1/2,0) 2,41
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(b)

H= 0, Jsh= 0.1, Jint= 0.1

+1/2.0)

(-1/2,+1)

H=0,Jsh=0.1, Je=1

(+172,4+1)

(+1/2,0)

(+1/2,-1)

{-1/2,+1)

0.1, Je=1

(+1/2,0) (+1i2,-1)

(-1/2,+1)
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Figure V.5 : Les diagrammes de phase de [’état fondamental d’un double fullerene. (a) Dans
leplan (D,H) pour]. =1,], =0.1et], = —0.1.(b) Dans le plan (D,].) pour H = 0,
Jg=0.1et], =—0.1.(c) Dans le plan (D, Jin:) pour H =0, ], = 0.1 et J_ = 1. (d) Dans
le plan (D, Jsp) pour H =0, ], = —0.1et] = 1.

Discussions des diagrammes de phase :

Afin d'illustrer l'effet des interactions de couplage d'échange (Jint = —0.1, Jint = —0.5,
=-0.7, et ]

Jine = = —1) sur le comportement du systeme étudié en absence du champ

int

magnétique externe (H = 0), nous avons tracé sur la figure V.6 (a) le profil des aimantations
en fonction du champ de cristal D sur le double fulleréne étudiée. La figure V.6 (a) est tracée
pour une valeur fixe de la température (T = 0.3 K) et des valeurs fixes des interactions de
couplage d'échange: s, = 0.1 et]. = 1. Nous avons trouveé que les couches du systéme étudié
transitent simultanément montrant une transition du premier ordre. En effet, les profils des
aimantations passent brutalement des valeurs négatives aux valeurs positives. Ce
comportement se produit sous l'effet d’une valeur basse de la température. En effet, on
retrouve toutes les transitions de I'état fondamental de tels systémes qui sont de premier ordre
a trés basse températures. Par conséquent, l'effet du champ cristallin ne fait que modifier

simultanément 'orientation et le signe des aimantations.

Pour examiner l'effet de I'augmentation de la température (T/]. = 0.2, T/]. = 0.4, T/]. =
0.5, T/]. = 0.6 et T/]. = 0.65) sur le comportement du systeme étudié¢ en absence du champ
magnétique externe et du champ cristallin (H = D = 0), nous avons tracé sur la figure V.6
(b) le profil des aimantations en fonction des interactions de couplage d'échange J;,¢. Pour les
valeurs fixes d’interactions de couplage d'échange: J. = 1 et]g, = 0.1, le comportement des
aimantations est une transition du premier ordre pour les valeurs de la température (T/]. =
0.2 et T/]. = 0.4), alors que, ce comportement est une transition du second ordre pour les

valeurs relativement élevées de la température (T/]. = 0.5, T/]. = 0.6 et T/]. = 0.65).

Nous avons également étudié¢ le comportement de compensation dans notre systéme. En effet,

nous avons cherché I’existence de la température de compensation Teomy, pour les valeurs

fixes d’interactions de couplage d’échange: J = 1, ], = 0.1 et J;n, = —0.1 en l'absence du
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champ magnétique externe et du champ cristallin (H = D = 0). En fait, nous montrons sur

la figure V.6 (c) le comportement des aimantations en fonction de la température. Nous avons

~

trouvé sur cette figure une seule température de compensation (Teomp = 0.5 K). Aussi les

aimantations de chaque couche s'annulent et se stabilisent pour T > 0.75 K.

(a)

Jsh=0.1, Je=1

Magnetization

Je=1, Jsh=0.1
H=0,D=0
-— TJ{;E = 0'2
—u T/]c=10.4
s T/Ic=0.5
T/l = 0.6
T/l =0.65

Magnetization
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Je= 1, Jsh= 0.1, Jint= -0.1
H=0.D=0

=

Magnetizations

Figure V.6 : Variation des aimantations d’un double fulleréne en fonction des parameétres du
systeme: (a) Les aimantations en fonction du champ cristallin D pour: Jg, = 0.1, ], =1
etH=0,T=03K avec Jin; =—0.1, Jis =—=05,J,.,=-07,et], = —1,(b) Les
aimantations en fonction d’interaction de couplage d’échange |, pour:J. =1, ], = 0.1 et
H=D=0avecT/].,=02,T/],=04,T/].=05T/].=0.6etT/]. = 0.65, (c¢) Les

aimantations en fonction de la température T pour: |, = 1, ], = 0.1 et Jin; = —0.1 avec

D=H=0.

5.3 Etude d'un systeme des spins mixtes dans une structure

fulleréne X3(Y30: (Article: J. of Low Temperature Physics,Vol. 192(1-2), (2018), 65-
74.)

Dans ce travail, nous étudions les propriétés magnétiques d’un fulleréne C4y formé d’une
structure mixte X3,Y3, avec les spins S = 1 eto = 1/2 (voir Figure V.7). Dans un premier
temps, nous ¢élaborons les diagrammes de phase de I'état fondamental dans différents plans.
Ensuite, nous ¢étudions les effets des interactions de couplage d'échange ] en
l'absence/présence du champ magnétique externe H et du champ cristallin A, sur les

différentes configurations possibles. En utilisant la méthode de Monte Carlo, nous avons
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¢tudié les propriétés magnétiques de ce systéme, nous avons trouvé que la température
critique T, augmente lorsque l'on augmente les valeurs des interactions d'échange de couplage
entre les spins. D'autre part, les valeurs du champ magnétique coercitif H. augmentent lorsque
I'on augmente les valeurs des interactions d'échange. Mais le champ H. diminue lors de

I'augmentation des valeurs de la température réduite.

Figure V.7 : La géométrie d’'un fullerene Cg( correspondant a la structure mixte X3¢Y3,, avec

les spins S = leto = 1/2, respectivement.
Discussions des diagrammes de phase de I’état fondamental :

Dans ce travail, nous étudions les propriétés magnétiques du systéme étudié, pour une valeur
nulle de température (T = 0). En effet, toutes les configurations possibles (2 X 3 =
6) sont calculés et comparés dans les diagrammes de phase de I'état fondamental représentés

sur les figures V.8 (a) et (b).

L'Hamiltonian qui décrit le systéme est donné par:

H=—Jo X<ij>0i05 —Jp L<ij>SiS) —Jint <ij>Si0; —AX; Si?—HZio0i+2iS) (V.3)
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Avec: |, . désigne la constante d’interaction de couplage d'¢change entre les spins o etS.

Alors que ] et ]p désignent la constante de couplage d'échange entre les spins 6 —o et S — S

respectivement. H est le champ externe et A représente le champ cristallin agissant sur les S-

spins du systeme.

En comparant les énergies des différentes configurations, nous avons trouvé dans le plan
(A, H) six configurations stables, pour les valeurs fixes des interactions de couplage
d'échange: J; =Js = Jint = 1. Une symétrie parfaite est trouvée par rapport au champ
magnétique externe par rapport a 1’axe H = 0. Les deux phases (£1/2,0) trouvées pour les
valeurs négatives du champ cristallin A disparaissent an laissant la place aux quatre phases
(£1/2,41) dont deux phases sont stables pour les valeurs positives de H les deux autres sont

stables dans la région ou le champ magnétique externe H est négative, voir la figure V.8 (a).

Nous avons constaté que seulement deux phases stables sont trouvees dans le plan (], H)

pour les valeurs fixes des interactions de couplage: ], =], = 1. En outre, en absence du

int
champ cristallin (A = 0), une symétrie parfaite est trouvée par rapport au champ magnétique

externe par rapport a I’axe H = 0, voir la figure V.8 (b).

(+112, +1)

(+12, 0
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(+1/2,+1) (12, +1)

Is

Figure V.8 : Les diagrammes de phase de [’état fondamental : (a) Dans le plan (4, H)
pour: s = Js = Jine = 1, (b) Dans le plan (J;, H) pour : J¢ = Jine = 1et 4 = 0.

Discussions des diagrammes de phase :

Dans cette partie, nous explorons les simulations de Monte Carlo pour étudier les
comportements des aimantations totales m; et des susceptibilites totales x, pour des valeurs
fixes des interactions de couplage d’¢change: ] =] =1 et en absence du champ
cristallin (A = 0). On trace sur les figures V.9 (a) et (b) les comportements des aimantations

totales m; et des susceptibilités totales x, en fonction de la température T, respectivement, en

variant la valeur d’interaction de couplage d’échange (J, = 0.01,Js = 0.1, ], = 0.5, ], = 0.8,

et],=1).

En absence des champs magnétique externe et cristallin (H = A = 0) a basse température,
I'aimantation totale subit une transition de second ordre qui se produit a la température
critique T.. Nous notons que cette température est augmentée en augmentant la valeur
d’interaction de couplage d’échange]s. D’autre part, chaque transition de I'aimantation
entraine un pic de susceptibilité. En rassemblant les résultats obtenus sur les figures V.9 (a) et
(b), nous rapportons le comportement de la température critique T, par rapport au couplage

d’échange Js. Un comportement linéaire bris¢ est observé.
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En outre, pour inspecter les comportements des aimantations totales m; en fonction du champ
magnétique externe H pour une valeur fixe de la température T = 0.3 K en variant la valeur
d’interaction de couplage d’échange (Js = 0.01,J = 0.1, ], = 0.5, ], = 0.8, et ], = 1). Voir
la figure V.9 (c).

Nous avons trouvé que le champ magnétique coercitif H. augmente quand on augmente la
valeur d'interaction de couplage d'échange ];. Ce comportement est dii a une forte interaction

de couplage entre les spins o et S. Par conséquent, le systéme devient un matériau dur.

Pour examiner les comportements des aimantations totales m; en fonction du champ
magnétique externe H en variant la température (T = 0.3 K, T=05K, T=0.6 K, T = 0.7 K,

et T = 1K) pour des valeurs fixes des interactions de couplage d’échange: ], =] =1 et

int

J=0.5. En absence de champ cristallin (A =0), nous avons constat¢ que le champ

magnétique coercitif H. diminue en augmentant la température. Voir la figure V.9 (d).

Nous avons constaté que la température critique T, augmente lorsque l'on augmente les
interactions d'échange de couplage. En outre, on constate que le champ magnétique coercitif
H. augmente lorsqu'on augmente les interactions d'échange de couplage et diminue lorsqu'on

augmente la température T.

(a)

o
o

Total magnetizations
o
Is

=1
]
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©

Total magnetizations
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=
=
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Figure V.9 : (a) Les aimantations totales en fonction de la température T pour: Ji: = J. =
letH=4=0,avec]; =0.01,J;,=0.1,],=0.5] =08, et ] =1, (b) Les susceptibilités
totales en fonction de la température T pour: [y =J. =1letH = A4 =0, avec J; =
0.01,J,=0.1,],=0.5,],=0.8, et ], = 1, (c¢) Les aimantations totales en fonction de du
champ magnétique externe H pour: [yt =J, =1, T = 03K etA =0, avecJs =
0.01,J;=0.1,],=0.5,] = 0.8, et ] = 1, (d) Les aimantations totales en fonction de du
champ magnétique externe H pour : Jiny =] =1,],=05et4=0,avecT =03 K, T =
05K, T=06K,T=07K,etT =1K.
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Conclusion générale et perspectives

L’évolution et la découverte de nouvelles propriétés magnétiques des matériaux nano-
magnétiques ont été le fruit d’une riche coopération entre expérimentateurs et théoriciens. De
nombreux concepts et applications sont nés de cette innovation. Aujourd’hui de nombreux
défis s’ouvrent aux théoriciens et aux expérimentateurs : la compréhension de procédés
magnétiques et le stockage de I’information a I’échelle nano-structurelle. Motivé par cet acte
et passionné¢ par ce domaine de recherche bénéfique, ce travail de thése a pu mettre en
¢vidence de nombreux résultats originaux dont I’application de la méthode Monte Caro pour
¢tudier les propriétés magnétiques des nanomatériaux est le but de ce mémoire. Pour cela, une
interprétation est proposée dans le cadre d’étudier la structure magnétique des nanomatériaux
qui permet de dégager plusieurs phénomenes magnétiques.

Ce manuscrit contient cinq chapitres en plus d’une introduction et conclusion générales. Les
trois derniers chapitres ont été consacrés a nos travaux de recherche et nos récents résultats
obtenus dans ce domaine. En effet, ces études sont basées sur la manipulation des simulations
de Monte Carlo dont les nanomatériaux sont les éléments radicaux de cette recherche. La
conclusion générale présente un contenu riche des idées primordiales discutées et développées
dans ce document.

Derni¢rement, un immense effort a été consacré pour une compréhension profonde du
comportement magnétique des nanomatériaux dans le but d’un grand investissement dans
différents domaines. Ces nanomatériaux ont attiré une attention spéciale grace a leurs
technologiques potentielles et leurs applications industrielles par I’émergence des
nanotechnologies. A I’aide de la méthode de Monte Carlo, un nombre de propriétés et
caractéristiques a pu prédire dans ces systemes des phénomenes magnétiques et critiques.
Cette approche a permis d’une maniere simple et bien détailler de décrire les propriétés

magnétiques des nanomatériaux.
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Plusieurs études ont démontré les propriétés du ferromagnétique en nano-systeémes, dont les
résultats trouvés sont trés riches concernant le comportement critique, et aussi les phénomenes
découverts sont tres intéressants comme le mouillage magnétique et les transitions de couches
a 1’aide de cette technique qui a permis d’examiner l'influence des couplages, du champ
magnétique externe et du champ cristallin.

Les nanostructures magnétiques core/shell ont attiré une vaste attention grace a leurs
propriétés physiques et chimiques, méme pour des nanostructures composées d'un systéme
anti-ferri-magnétique, 1'effet des interactions d'échange de couplage et du champ cristallin a
aidé a analyser les comportements de certains parametres tels que l'aimantation, les
températures de compensation et critique. Alors que beaucoup de travaux ont focalis¢ leurs
intéréts sur les couches alternatives des nanostructures dont les résultats peuvent monter un
comportement critique trés intéressant en ces nanoparticules dans plusieurs phénomenes.

Pour favoriser le progrés de ce domaine de recherche, ce contexte a fait 1’appel a I’un des
nanomatériaux particuliers: la polyamidoamine dendrimeére (PAMAM) qui se caractérise par
une architecture commune dans les systémes biologiques. La structure particuliere des
dendriméres a posé des questions de recherche dans plusieurs domaines scientifiques et
médicaux. Dans ce cadre, 1’état fondamental ainsi que les diagrammes de phase de cette
nanostructure sont analysés pour étudier les propriétés magnétiques en vue de 1’application
des simulations de Monte Carlo. L'é¢tude des aimantations est également entamée pour des
valeurs différentes des températures de chaque couche. En outre, 1’étude du comportement
thermique des aimantations et des susceptibilités des fullerénes a permis de constater que la
température critique augmente de facon non linéaire lorsque l'on augmente le nombre
d'atomes dans les nanostructures étudiées. Tandis que le champ coercitif augmente
linéairement lorsque le nombre d'atomes dans le systéme augmente.

D’un autre c6té, ce mémoire de thése a projeté des rayons de lumiére sur des ¢tudes trés
récentes dans le domaine en notant de nombreux résultats imprévus ainsi que des recherches
abondantes a innover.

Le travail présenté ici montre encore une fois I’importance, mais aussi les limitations de

I’expérimentation numérique dans [’étude des propriétés magnétiques. Il s’agit d’une

technique puissante & mi-chemin entre la physique expérimentale et la physique théorique.
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C’est une discipline qui joue le role d’intermédiaire, en permettant de dégager de nouveaux
concepts pour les théoriciens et de suggérer de nouvelles expériences pour les

expérimentateurs. En effet, de nombreuses études restent encore a effectuer sur ces idées

primordiales. Cela lance de futures perspectives dont nous comptons poursuivre notre activité

dans ce domaine de recherche. On souhaite aussi s’intéresser a manipuler d’autres méthodes
de simulations ainsi que d’effectuer des études sur les propriétés structurales en relation avec

les propriétés physiques dont les bénéfices améliorent toutes les frontiéres des technologies.
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Résumeé

Motivé par le domaine des nanotechnologies et grdace a l'importance des
nanostructures, ce mémoire de these valorise l’étude des propriétés magnétiques
a l'aide de la méthode de Monte Carlo. Ce travail débute par une introduction
sur quelques modéles bidimensionnels, il décrive les principes et les notions de
base de la simulation Monte Carlo ainsi les conditions aux bords de cette
méthode. Ensuite, nous avons étudié les propriétés magnétiques par définir les
phénomenes critiques, particulierement les transitions de phase, le mouillage
magnétique et [’ordre-désordre. Cette these se cloturé par les résultats de nos
différents travaux de recherche bien détaillés en étudiant les propriétés
magnétiques, la température de compensation et les cycles d’hystérésis de
nouveaux nanostructures. Finalement, nous achevons par une conclusion
geénérale ainsi des perspectives.

Mots-clés : Les simulations de Monte Carlo, Nanostructures, Mouillage, Ordre-
desordre, Propriétés magnétiques, Température de compensation et de
mouillage.
Abstract

Motivated by the field of nanotechnologies and thanks to the importance of
nanostructures, this dissertation presents the study of the magnetic properties of
these compounds, using the Monte Carlo method. This work begins with an
introduction to some two-dimensional models, then it describes the principles
and basic concepts of Monte Carlo simulation. We use the Metropolis algorithm
with cyclic boundary conditions. We have also studied the magnetic properties
describing critical phenomena, particularly phase transitions, magnetic wetting
and order-disorder. This thesis presents the results of various detailed research
works by studying the magnetic properties, the compensation temperature and
the hysteresis cycles of new nanostructures. Finally, we end with a general
conclusion and perspectives.

Keywords: Simulations of Monte Carlo, Nanostructures, Wetting, Ordre-
desorder, Magnetic proprities, Wetting compensation Temperature.
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