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Chapitre II 

La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW) 

II.1. Introduction: 

        Il existe différentes méthodes de calculs de structures électroniques pour la résolution des 

équations de la DFT. Ces méthodes diffèrent par la forme utilisée du potentiel et par les 

fonctions d’onde prises comme base. La méthode des ondes planes augmentées linéarisées 

(FP-LAPW) est l’une des méthodes les plus précises. 

        Dans cette méthode aucune hypothèse de forme particulière n’est faite au niveau du 

potentiel. La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (LAPW: linearized augmented 

plane wave), développée par Andersen [1], est fondamentalement une modification de la 

méthode des ondes planes augmentées (APW) développée par Slater, donc avant d’exposer le 

principe de LAPW, nous allons revoir les différents aspects de la méthode APW. 

II.2. La méthode des ondes planes augmentées (APW): 

         En 1937, Slater [2] proposa comme base, les fonctions d’ondes planes augmentées 

(APW: Augmented Plane Wave) pour résoudre l’équation de Schrödinger à un seul électron, 

cette dernière correspond à l’équation de Kohn et Sham basée sur la DFT. 

Pour faciliter la résolution de l’équation de Schrödinger nous considérons un cristal représenté 

par un réseau de sphères sans recouvrement centrées sur les différents sites atomiques. Dans 

cette sphère le potentiel cristallin est remplacé sa moyenne sphérique périodique V(r) 

(approximation muffin-tin).Dans la zone interstitielle entre les  sphères, le potentiel est supposé 

constant, égale à sa valeur moyenne ��(zéro muffin-tin): 

�(�⃗)= �
�(�)            � ≤  ��
0                   � > ��

  �                                                                                                      (II.1) 

Avec  r=|�⃗| 

En conséquence, les fonctions d’onde du cristal sont développées dans des bases différentes 

selon la région considérée : solutions radiales multipliées par des harmoniques sphériques dans 

les sphères MT et ondes planes dans la région interstitielle (figure (II.1)).  
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Fig. (II.1) : Schéma de la répartition de la maille élémentaire en sphères atomiques et en 

région interstitielle. 

Donc la fonction d’onde s’écrit sous la forme : 

�(�)=

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧

�

√Ω
���
�

��(���)�           �> ��(�)

����
��

��(�)���(�)          �< ��(�� )

�                                                                      (II.2) 

où : 

��: Représente le rayon  de la sphère muffin-tin.   

Ω : est le volume de la cellule élémentaire. 

� : est le vecteur du réseau réciproque. 

��et ��� les coefficients du développement en harmonique sphériques���. 

Notons que l’origine des coordonnées sphériques est prise aux centres des sphères 

atomiques. 

La fonction ��(�) est une solution régulière de l’équation de Schrödinger pour la partie 

radiale qui s’écrit sous la forme : 

�−
��

���
+
�(�+ 1)

��
�(�)− ������(�)= 0                                                                                    (II.3) 

Où  ��: paramètre d’énergie. 

 �(�): Le composant sphérique du potentiel dans la sphère. 
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Les fonctions radiales sont définies par l’équation précédente, sont orthogonales à tout état 

propre du cœur, mais cette orthogonalité disparaît sur la limite de la sphère [3]. Comme le 

montre l'équation suivante: 

(�� − ��)����� = ��
�����
���

− ��
�����
���

                                                                                    (II.4) 

��et ��: sont les solutions radiales pour ces énergies ��et ��respectivement. 

Dans cette méthode, Slater a fait un choix particulier pour les fonctions d’ondes, il montre que 

les ondes planes sont les solutions de l’équation de Schrödinger dans un potentiel constant. 

Tandis que, les fonctions radiales sont la solution dans le cas du potentiel sphérique. Donc, il 

prouve que ��est égale à la valeur propre�  . 

Cette approximation est très bonne pour les matériaux à structure cubique à faces centrées, et 

de moins en moins satisfaisante avec la diminution de symétrie du matériau. 

Pour assurer la continuité de la fonction  ɸ(�) à la surface de la sphère MT, les  

���coefficients doivent être développés en fonction des coefficients ��des ondes planes 

existantes dans les régions interstitielles. Ainsi, après quelques calculs algébriques [4], nous 

trouvons que : 

��� =
4���

Ω
�
���(��)

�����(|� + �|��)���
∗ (� + �) 

�

                                                                      (II.5) 

��: La fonction de Bessel. 

Où l’origine est prise au centre de la sphère et �� est son rayon, Ainsi les��� sont 

complètement déterminés par les coefficients des ondes planes, et le paramètre d’énergie 

��sont des coefficients variationales dans la méthode (APW). 

Les fonctions d’ondes se comportent comme des ondes planes dans la région interstitielle, et 

elles augmentent dans la région de cœur et se comportent comme des fonctions radiales. Pour 

l’énergie��. Les fonctions APWs sont des solutions de l’équation de Schrödinger, avec �� es 

égale à la bande d’énergie indicée par G. ceci signifiait que les bandes d’énergie ne peuvent 

pas obtenues par une simple diagonalisation, et ceci implique de traiter le déterminant 

séculaire comme une fonction de l’énergie. 

La fonction qui apparaît dans l’équation (II.4) est dépendante de, et peut devenir nulle à la 

surface de la sphère MT, cela conduit à la séparation entre les fonctions radiales et les ondes 

planes. Pour résoudre ce problème, plusieurs modifications ont étés apportés sur la méthode 
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APW. Parmi ces dernières, on cite le travail d’Anderson [5], ainsi que celui de Koelling [6]. 

La modification consiste à représenter la fonction d'onde ɸ(r) à l’intérieur de la sphère par une 

combinaison linéaire des fonctions radiales��(r)de leurs dérivées�̇�(�) par rapport à l’énergie. 

II.3. La méthode des ondes planes augmentées linéarisées (FP-LAPW): 

II.3.1. Principe de la méthode LAPW: 

          Les fonctions de base à l’intérieur de la sphère sont des combinaisons linéaires des 

fonctions radiales ��(r)���(�)et leurs dérivés �̇�(r)���(�)par rapport à l’énergie. Les 

fonctions sont définies comme dans la méthode (APW) et la fonction doit satisfaire la 

condition suivante : 

�−
��

���
+

�(���)

��
+ �(�)− ��� ��̇�(�)= ���(�)                                                                     (II.6) 

La fonction d’onde s’écrit comme suite : 

�(�)=

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧
1

√Ω
���
�

��(���)�                                      � > �� (�)

�[���
��

��(�)+����̇�(�)]���(�)        � < ��(��)

�                                                 (II.7) 

Où: 

���:sont des coefficients correspondant à la fonction ��. 

���: sont des coefficients correspondant à la fonction�̇�. 

Les fonctions (FP-LAPW) sont des ondes planes uniquement dans les zones interstitielles 

comme dans la méthode APW. Les fonctions radiales peuvent être développées au voisinage 

de �� [4] comme suit : 

��(�, �)= ��(��, �)+ (� − ��)�̇�(��, �)+ �((� − ��)
�)                                                         (II.8) 

où :�((� − ��)
�) représente l’erreur quadratique énergétique. 

Avec cette procédure la précision est moins bonne que celle de la méthode APW. Les erreurs 

introduites dans le calcul de la fonction d’onde et de l’énergie, sont de l’ordre(� − ��)
�,(� −

��)
� respectivement. Les fonctions LAPW forment une bonne base qui permet, avec un 

seul��, d’obtenir toutes les bandes de valence dans une grande région d’énergie. Lorsque cela 

n’est pas possible, on peut généralement diviser en deux parties la fenêtre énergétique, ce qui 

est une grande simplification par rapport à la méthode APW. En général, si�� est égale à zéro 
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à la surface de la sphère, sa dérivée�̇� sera différente de zéro. Par conséquent, le problème de 

la continuité à la surface de la sphère MT ne se posera pas dans la méthode LAPW. 

II.4. Les rôles des énergies de linéarisation ��: 

         Les fonctions��et �̇�sont orthogonales à n’importe quel état de cœur strictement limité à 

la sphère MT. Mais cette condition n’est satisfaite que dans le cas où il n’y a pas d’états de 

cœur avec le même l, et par conséquent, on prend le risque de confondre les états de semi-

cœur avec les états de valence. Ce problème n’est pas traité par la méthode APW, alors que la 

non orthogonalité de quelques états de cœur dans la méthode FP-LAPW exige un choix délicat 

de��. Dans ce cas, on ne peut pas effectuer le calcul sans modifier��. La solution idéale dans 

de tels cas est d’utiliser un développement en orbitales locales. Cependant, cette option n’est 

pas disponible dans tous les programmes, et dans ce cas, on doit choisir un rayon de la sphère 

le plus grand possible. Finalement, il faut remarquer que les divers ��devraient être définis 

indépendamment les uns des autres. Les bandes d’énergie ont des orbitales différentes. Pour 

un calcul précis de la structure électronique, ��doit être choisi le plus proche possible de 

l’énergie de la bande si la bande a le même l. 

II.5. Construction des fonctions radiales: 

          Les fonctions de base de la méthode FP-LAPW sont des ondes planes dans la zone 

interstitielle. Elles sont développées sous la forme de fonctions radiales numériques à 

l’intérieur des sphères MT à condition que les fonctions de base et leurs dérivées soient 

continues à la surface de la sphère MT. Ainsi la construction des fonctions de base de la 

méthode FP-LAPW revient à déterminer :  

- Les fonctions radiales�� (r) et leurs dérivées par rapport à l’énergie�̇�(�). 

- Les coefficients s ���et ��� qui satisfont aux conditions aux limites. 

Les conditions aux limites fournissent un moyen simple pour la détermination du cut-off du 

moment  angulaire ����  et pour la représentation du cut-off ���� des ondes planes dans la 

sphère de MT pour un rayon ��. Une stratégie raisonnable consiste à choisir ces cut-off, tels 

que ������ = ���� , ce qui est réalisé en pratique puisque la convergence des calculs de FP-

LAPW est assurée pour ������ compris entre 7 et 9.  
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On note aussi qu’il y a deux types de fonctions radiales : les fonctions radiales non relativistes 

et les fonctions radiales relativistes. 

II.5.1Les fonctions radiales non relativistes: 

Dans le cas non relativiste, les fonctions radiales ��(r) sont des solutions de l’équation de 

Schrödinger avec un potentiel sphérique et une énergie fixe ��. 

�−
��

���
+

�(���)

��
+ �(�)− ��� ���(�)= 0                                                                                        (II.9) 

où �(�) : est la composante sphérique du potentiel dans la sphère MT. 

La dérivée par rapport à l’énergie �� donne l’équation différentielle suivante : 

�−
��

���
+
�(�+ 1)

��
+ �(�)− �����̇�(�)= ���(�)                                                                   (II.10) 

Les solutions radiales doivent être normalisées dans la sphère MT. 

�[���(�)]
2�� = 1

��

�

                                                                                                                         (II.11) 

��est une solution homogène de l’équation inhomogène(II.11) de la forme: 

ℎ��̇ − ���̇ = ��   

En utilisant la condition de normalisation (Eq (II.11)), il apparait immédiatement que la 

fonction ��(�) et sa dérivée �̇�(�) sont orthogonales :    

� ��

��

�

��(�)�̇�(�)�� = 0                                                                                                                 (II.12) 

La fonction �̇�(�) est normalisée : 

�� = � ���̇�(�)�
�
�� = 1  

�0

�

                                                                                                             (II.13) 

Cette condition de normalisation dans la méthode FP-LAPW peut être remplacée par 

l’équation suivante : 

��
����

′(��)�̇�(��)− ��(��)�̇�
′(��)� = 1                                                                                      (II.14) 

Avec 
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��
′(�, �)≡ �

���(�, �)

��
� 

�̇�(�, �)≡ �
���(�, �)

��
� 

Cette équation sert à déterminer numériquement les fonctions��(�) et �̇�(�). Avec cette 

normalisation on peut développer ��(�) sous la forme : 

��(� + δ)= ��(�)+ δ�̇�(�)+ ⋯                                                                                              (II.15) 

Avec ce choix, la norme de �̇� ��, soit ���̇�(r)���, indique l’ordre de la grandeur de l’énergie 

��. En particulier, selon Anderson [7] les erreurs sur l’énergie de linéarisation sont acceptables 

quand : 

��̇��|�� − �|≤ 1 

Si un tel choix n’est pas possible, plusieurs options sont disponibles : 

1- On divise les rangs d’énergie dans les fenêtres, et chacune de ces fenêtres  est traitée 

séparément.  

2- On utilise un développement sous la forme d’orbitales locales (ceci est effectivement la 

méthode quadratique). 

3- On réduit la taille de la sphère, donc, on réduit la norme de la dérivée.     

Les deux premières options sont les plus utilisée�̇�(r). 

II.5.2.Les fonctions radiales relativistes: 

          Dans le cas des éléments lourds qui ont un nombre atomique élevé, on tient compte de 

l’effet relativiste. 

Les effets relativistes concernent seulement les fonctions radiales dans les sphères MT. Pour 

introduire cet effet, il faut remplacer les équations (II-9) et (II-10) par les équations de Dirac et 

leurs dérivées par rapport à l’énergie. Dans le but de résoudre ces équations, Koelling et 

Harman [8] trouvaient une technique qui néglige l’effet spin-orbit (Roskey [9], Wood et 

Boring [10] Tekeda [11], Macdonald et al [12]). 

L’Hamiltonien de Dirac pour une seule particule est donné par : 

�� = ��� + (β − 1)mc� + �(�)                                                                                                (II.17) 

où C ; est la vitesse de la lumière,  est l’impulsion,  est la partie sphérique du potentiel, 

m est la masse de l’électron et les deux matrices  et  sont données par : 

� = �
0 �
� 0

�         ;          � = �
1 0
0 −1

�                                                                                         (II.18) 
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Si Ѱ sont les vecteurs propres de ��, ils s’écrivent à l’aide des deux fonctions ɸ et �: 

Ѱ = �
ɸ
�
�                                                                                                                                             (II.19) 

ɸest appelé la grande composante de la fonction d’onde et χ la petite. L’équation de 

Schrödinger conduit à : 

�(��)� = (� − �)ɸ                                                                                                                         (II.20) 

�(��)ɸ = (� − � + 2���)�                                                                                                        (II.21) 

A partir de ces deux équations, il vient  

1

2m
(σp)�1 +

ε − V

2mc�
�
��

(σp)ɸ + Vɸ = εɸ                                                                                  (II.22) 

En utilisant l’approximation 

�1 +
ε − V

2mc�
�
��

≈ 1 −
� − V

2mc�
                                                                                                           (II.23) 

Avec 

�� = �� − �ћ∇�                                                                                                                              (II.24) 

(�∇�)(��)= (�∇�)+ ��[∇, �]                                                                                                     (II.25) 

On obtient l’équation différentielle vérifiée par Φ 

[(1-
ε��

����
)
��

��
− V]ɸ −

ћ�

�����
(∇V∇ɸ)+

ћ�

�����
(σ[∇V, p]ɸ)= εɸ                                               (II.26) 

Dans le cas où le potentiel possède une symétrie sphérique, l’équation devient :  

[
��

��
+ � −

��

�����
−

ћ�

�����
��

��

�

��
+

�

�����
�

�

��

��
(��⃗ .�⃗)]ɸ = �ɸ                                                       (II.27) 

Les deux premiers termes correspondent à l’équation de Schrödinger non relativiste, les deux 

derniers proviennent respectivement de la correction de masse et de Darwin. Quant au dernier 

terme, il correspond au couplage spin-orbite. A cause de ce dernier terme, Ѱ n’est plus une 

fonction propre du moment de spin. 

La solution de l’équation de Dirac à l’intérieur de la sphère MT devient : 

Ѱ�μ = �
�� ��μ

−if�σ���μ
�                                                                                                                         (II.28) 

et les fonctionsf� et��  vérifient les équations radiales suivantes : 

�f�
��

≡ ��
′ =

1

c
(� − �)�� + �

� − 1

�
� f�                                                                                        (II.29) 

��� 
��

≡ ��
′ = −

(k + 1)

r
�� + 2��f�                                                                                            (II.30) 
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Où 

� ≡ � +
1

2��
(� − �)                                                                                                                     (II.31) 

k: le nombre quantique relativiste. 

��μ: représente les deux composantes spin-orbite. 

m et c, la masse et la vitesse de la lumière. 

Le traitement des deux équations couplées (II.29) et (II.30) donne : 

�
−1

2�
� ���

′′ +
2

�
��

′ −
�(�+ 1)

��
��� − � ′��

′ 4����⁄ + ��� −
� + 1

�
� ′��

′ 4����⁄ = ���  (II.32) 

Le dernier terme qui représente le couplage spin-orbite et qui dépend de la valeur de k (k=l ou 

k=-(l+1)) est négligeable dans un premier temps et sera pris en compte par la suite. 

Pour résoudre ces équations pour un potentiel sphérique on utilise une technique présentée par 

Koelling et Harmon, Takeda, Macdonald et al [13].Dans cette technique on utilise une nouvelle 

fonction : 

∅� ≡
1

2��
��

′                                                                                                                                       (II.33) 

Qui donne, compte tenu de l’équation (II.30): 

f� = ∅� +
1

2���
(� + 1)g�                                                                                                             (II.34) 

A partir de l’équation (II.34), on négligeant le dernier terme et en remplaçant ��
′ par sa valeur, 

on obtient l’expression : 

∅�
′ = −

2

�
∅� + �

�(�+ 1)

2����
+
1

�
(� − �)��� 

Dans la quelle on a remplacé l’indice k par l. Les équations (II.33) et (II.34) forment un 

système d’équations couplées. On peut le résoudre de la même façon que pour l’équation 

radiale standard de Dirac. L’équation (II.28) devient : 

Ѱ�� ≅ �
ɸ�

��
� = �

�����

−� �−∅� +
(� + 1)

2���
��� �����

�                                                                        (II.35) 

et l’équation (II.35) écrite avec les nombres quantiques lm : 

Ѱ��� = �

�������

�

2��
�� �−��

′ +
1

�
���.�� �����

�                                                                               (II.36)  

Où�� est l’opérateur de spin non relativiste (spin-haut, spin-bas). 

Pour faciliter la résolution des équations séculaires relativistes (II.34) (II.35) Louks [14] 

définit les fonctions suivantes : 
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�
�� = ���
�� = ��∅�

�                                                                                                                          (II.37) 

Qui donne: 

��
′ = 2��� +

1

�
��                                                                                                                             (II.38) 

��
′= - 

�

�
�� + �

�(���)

����
+ (� − �)� ��                                                                                                  (II.39) 

Ces équations peuvent être résolues numériquement de la même façon que pour 

l’équation de Schrödinger non relativiste à l’aide de la condition aux limites suivantes : 

lim
�→�

�

�
= �

1

(2� �⁄ )
([�(�+ 1)+ 1 − (2� �⁄ )�]� �⁄ − 1                                                            (II.40) 

Le terme de spin-orbite (
�′

�����
)(k+1)P est alors ajouté à l’équation (II.39). La dérivée par 

rapport à l’énergie conduit à des équations semblables à celles du cas non relativiste, soit : 

��
′̇ = 2��̇�� + ���̇ � +

1

�
��̇                                                                                                           (II.41) 

��̇ = −
1

�
�� �

�(�+ 1)

2���
+ (� − ��)���̇ − �

�(�+ 1)�̇

2����
+ 1� ��                                                  (II.42) 

Les composantes �� et ��peuvent être déterminées en utilisant les définitions de ��, �� et ∅�. 

Les deux composantes sont utilisées dans la construction de la densité de charge ou 

l’évaluation des éléments de matrice (pour les composantes non sphériques de l’Hamiltonien, 

par exemple). Ainsi la quantité ��
�est remplacée dans l’équation (II.11) de normalisation par le 

terme�� + ��. 

II.6. Résolution de l’équation de Poisson: 

         Dans l’équation de Kohn et Sham. le potentiel utilisé contient le potentiel d'échange 

corrélation et le potentiel de Coulomb (une somme du potentiel de Hartree et le potentiel 

nucléaire). 

 À l’aide de l’équation de Poisson. On peut déterminer le potentiel coulombien.  

On a: 

∇���(�)= 4��(�)                                                                                                                            (II.43) 

On peut résoudre cette équation dans le réseau réciproque. Pour faire cela Hamenn [15] et 

Weinert [16] ont proposé une méthode de résolution dite" pseudo-charge", elle est 

essentiellement basée sur les deux observations suivantes. 

1- la densité de charge est continuée et varié lentement dans les régions interstitielles. Par 

contre, elle varié rapidement dans la région de cœur.  
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2- Le potentiel coulombien dans la région interstitielle ne dépend pas seulement des charges 

dans cette région, mais aussi, des charges dans la région de cœur.  

La densité de charge est décrite par une série de Fourrier dans la région interstitielle comme 

suit: 

�(�⃗)= ��(�)���.�

�

                                                                                                                      (II.44) 

Et les ondes planes���.� sont calculées à partir de la fonction de Bessel  ��. 

∫ ������
�

�
(��)�� = �

������(��)

��
                � ≠ 0

��

�
��,�                         � = 0

�                                                                (II.45) 

���.� = 4����.�������
��

(|�||� − ��|)���
∗ (�)���(� − ��)                                                        (II.46) 

Où r est la coordonnée radiale, ��la position de la sphère α et�� son rayon. 

��� = ����
��

��

(�)���(�)= ��ʋ
��

�

(�)�ʋ(�)                                                                        (II.47) 

Où :���:Le potentiel interstitiel. 

Soit 

�ʋ(�)= ��ʋ,�

��

���
��(�)                                                                                                                (II.48) 

Donc 

���(�)= ����
��

���(�)                                                                                                               (II.49) 

On détermine le potentiel à l’intérieur de la sphère MT par l’utilisation de la fonction de 

Green. 
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�
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�����
� ��′� ′���
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�

��ʋ(�
′)}

�

�

                                       (II.50) 

Où,�ʋ(�′) : sont les parties radiales de la densité de charge. 

II.7.Amélioration de la méthode (FP-LAPW) : 

          Le but de la méthode FP-LAPW est d’obtenir des énergies de bande précises au 

voisinage des énergies de linéarisation��. Dans la plupart des matériaux, il suffit de choisir les 

énergies ��au voisinage du centre des bandes. Cependant, ce n’est pas toujours possible et il 
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existe de nombreux matériaux pour lesquels le choix d’une seule valeur de ��n’est pas 

suffisant pour calculer toutes les bandes d’énergie: par exemple, les matériaux avec des 

orbitales 4f [17,18] et les éléments des métaux de transition [19-20]. C’est le problème 

fondamental de l’état de semi-cœur qui est un état intermédiaire entre l’état de valence et l’état 

de cœur. 

Il existe deux moyens pour traiter cette situation : 

      -  L’usage des fenêtres d’énergie multiple 

      -  L’utilisation d’un développement en orbitales locales 

II.7.1. Les fenêtres d’énergie multiple: 

           La technique la plus utilisée pour traiter le problème du semi-cœur est celle qui consiste 

à diviser le spectre énergétique en fenêtre dont chacune correspond à une énergie �� cette 

procédure de traitement est illustrée dans la figure (II.2). 

Dans ce traitement par le moyen de fenêtres, une séparation est faite entre l’état de valence et 

celui de semi-cœur où un ensemble de �� est choisi pour chaque fenêtre pour traiter les états 

correspondants. Ceci revient à effectuer deux calculs par la méthode LAPW, indépendants, 

mais toujours avec le même potentiel. 

La méthode FP-LAPW est basée sur le fait que les fonctions �� et ��̇  sont 

orthogonales à n’importe quel état propre du cœur et, en particulier, à ceux situés à la surface 

de la sphère. Cependant, les états de semi-cœur satisfont souvent à cette 

condition, sauf s’il y a la présence de bandes « fantômes » entre l’état de semi-cœur et celui de 

valence. 
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Fig. (II.2): les fenêtres d’énergie multiple 

II.7.2. Développement en orbital local: 

        Dans cette technique, on traite tous les états énergétiques avec une seule fenêtre 

d’énergie. Tekeda[21], Perta [22], smrka [23], Shaughnessy [24] et Singh [25] proposent une 

combinaison linéaire de deux fonctions radiales. Les dérivés de ces fonctions par rapport à 

l’énergie sont égaux, mais les énergies de linéarisation correspondantes sont différentes. La 

fonction propre a la forme suivante : 

∅�� = �A������, ��,�� + B����̇ ��, ��,�� + C������, ��,������(�)                                           (II.51) 

OùC�� : sont ses coefficients possédant la même nature de coefficients A�� et B��. 

II.8.Traitement des effets de spin-orbite: 

        Le terme de spin-orbite (négligé dans l’approximation relativiste) est important 

pour le calcul de la structure de bandes et des propriétés électroniques des matériaux qui 

contiennent des éléments lourds ou les substances magnétiques. 

Les éléments de la matrice de spin-orbite à l’intérieur d’une sphère peuvent être 

calculés, à priori, comme suit : 
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��
  (II.52) 

Où ��est la partie la plus importante de la fonction radiale�� et V la partie sphérique du 

potentiel. 

II.9 Le code Fleur: 

         Développer essentiellement à Juelich [26] par le groupe de Stefan Bl�̈gel et Gustav 

Bilhmayer, le code Fleur est un implémentation de la méthode FLAPW mais en s'intéressant 

au système de dimension réduit surface et chaine par exemple. Dans notre cas on a étudié les 

couches minces, Fleur est plus performant car il ajoute aux deux régions 

(interstitielle+Muffin-tin) une région de vide où la fonction d'onde décroit exponentiellement. 
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