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Propriétés électroniques des éléments
de transition: résultats et prospectives

Par M. Peter, A. A. Manuel et O. Pictet, Départment de

Physique de la matiere condensée, Université de Geneve,
CH-1211 Geneéve 4, Suisse.

(9. VII. 1984)

A T'occasion du 60éme anniversaire d’Emanuel Mooser

Résumé. Le calcul de structures de bandes et 'annihilation de positons sont deux moyens mis en
oeuvre pour étudier les propriétés électroniques des éléments de transition. Aprés une présentation
sommaire de ces méthodes, nous discutons la situation actuelle dans ce domaine en prenant un certain
nombre d’exemples. Nous terminons par I'esquisse de quelques directions de recherche pour le futur.

Introduction

Nous présentons un rapport sur les travaux du groupe de Genéve dans la
physique des métaux de transition.

Les aspects marquants de ces travaux sont le calcul numérique de la structure
de bandes d’une série d’éléments et de composés métalliques, la calibration de ces
calculs par observation de la surface de Fermi moyennant ACPAR, et I’applica-
tion des structures de bandes ainsi obtenues au calcul ou a la discussion d’autres
propriétés physiques.

Au centre de cette approche se situe la technique ACPAR (Angular Correla-
tion of Positron Annihilation Radiation) qui est la technique complémentaire,
dans I’ecspace des impulsions, a la tomographic, technique d’observation dc la
densité électronique dans I’espace habituel.

A la fin du rapport nous évoquerons les perspectives d’avenir qui s’ouvrent a
la suite des travaux actuels.

1. Calcul des structures de bandes électroniques

Parmis les différentes méthodes utilisées pour le calcul des structures de
bandes électroniques dans 1’approximation de la densité locale, nous avons
principalement employé la méthode des liaisons fortes (TB/NTB) et la méthode
LMTO.

1.1. La méthode LMTO

La méthode LMTO [1] est une méthode ab-initio et généralement auto-
cohérente. Dans celle-ci on formule le probléme du calcul de la structure de



Vol. 58, 1985 Propriétés électroniques des éléments de transition 199

bande en deux termes: I'un qui dépend uniquement de la géométrie de la
structure cristalline considérée et I’autre qui consiste en un potentiel de symétrie
sphérique pour chaque ‘Muffin-Tin’ ne dépendant que du type d’atome et de son
voisinage. Le calcul du terme structural tient compte de tous les atomes jusqu’a
’infini, et 'on obtient de bonnes propriétés de convergence.

La méthode LMTO donne avec une grande précision les structures de bandes
électroniques, méme loin de I'énergie de Fermi. On peut calculer I’énergie totale
et la pression; les résultats obtenus pour la compressibilité et la stabilité des
phases sont généralement bons (i.e. 10-15% des valeurs expérimentales), méme
pour des alliages.

1.2. La méthode des liaisons fortes

La méthode TB est similaire a la précédente, mais au lieu d’utiliser des
orbitales ‘Muffin-Tin’ on emploie des orbitales atomiques, ce qui a pour avantage
de fournir une bonne compréhension physique intuitive. Bien qu’il existe des
versions ab-initio de cette méthode [2], nous avons utilisé une paramétrisation en
fonction de la distance inter-atomique des intégrales de transfert et de recouvre-
ment [3, 4]. Cette paramétrisation a I’avantage de permettre un calcul simple de
I’hamiltonien et de ses dérivées sous I'influence de déformations, par contre elle
introduit de grandes difficultés de convergence et une mauvaise représentation de
la structure de bandes loin de I’énergie de Fermi. Pour des raisons de convergence
on a négligé les termes a trois centres et limité la distance d’interaction aux plus
proches voisins.

2. Controle des calculs par mesures positoniques

2.1. Principes

L’annihilation de positons a été proposée dés 1950 [5] comme méthode
d’investigation des propriétés électroniques des solides [6] mais c’est en 1956 que
Berko et Plaskett [7] en ont établi la théorie dans le cadre de 1’approximation des
particules indépendantes. Cette méthode a connu un essort particulier ces
derniéres années, essort provoqué par l'introduction de caméras gamma a haute
résolution spatiale. Actuellement trois types de détecteurs sont utilisés: la
mosaique de cristaux scintillateurs [8], la caméra Anger [9], et la chambre a fils de
haute densité [10, 11], qui est la méthode que nous utilisons et qui offre la
meilleure résolution.

Ce type d’appareil permet de mesurer une projection de la densité de la
quantité de mouvement de la radiation d’annihilation. Cette observable est
exactement €gale a la densité de la quantité de mouvement des €électrons dans le
cas ou les effets de corrélation sont nuls et ou la fonction d’onde du positon est
constante. On voit donc d’une part une des forces de la méthode mais aussi la
premiere de ses limitations. Nous les discuterons plus loin.

Une spécificité de la méthode réside dans la possibilité de mesurer les
corrélations, et plus précisément d’offrir un moyen de voir leur répartition dans
I’espace de phase, contrairement a d’autres méthodes, telles la chaleur spécifique
ou la résistivité, qui rendent compte de leur effet de fagon globale. Nous
discuterons plus loin les résultats déja obtenus dans ce domaine.
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2.2. Limites expérimentales

La qualité des mesures dépend a la fois de la statistique et de la résolution.
La statistique n’est pas, en principe, un facteur limitatif: il suffit de mesurer le
temps voulu. On peut facilement estimer ce dernier en sachant que le taux de
comptage est de 80/sec, la résolution de 0.3x0.3 mrad® et que I’on veut une
précision de 0.5% sur un domaine de 100 mrad?: il est de I'ordre de 8 jours et
peut s’élever jusqu’a 15 jours dans certains cas. La résolution angulaire dépend de
plusieurs facteurs. Les principaux sont la résolution spatiale des détecteurs (1 mm?
pour les chambres a fils de haute densité) et leur écartement. Les autres facteurs
sont le mouvement thermique résiduel du positon (négligeable puisqu’il est
thermalisé lors de son annihilation, mais potentiellement significatif lors de
mesures a plus de 50 K), 1a taille de I’échantillon, la profondeur de pénétration
des positons dans I’échantillon. Ainsi, la résolution des mesures est comprise entre
0.3 et 0.5 mrad ce qui permet d’obtenir typiquement 25 points indépendants le
long d’une ligne de haute symétrie dans la zone de Brillouin d’'un métal de
transition.

La dynamique du positon avant son annihilation est importante a connaitre
et, dans certains cas, elle peut sérieusement limiter I’étude: sensibilité aux défauts,
qui sont autant de pieges pour le positon, et sensibilité a I'uniformité de la
répartition des atomes dans la maille, puisque le positon est fortement repoussé
par les ions.

2.3. Méthodes d’analyse

Les mesures, qui sont faites dans l’espace p (périodique), peuvent étre
réduites dans I’espace k. On peut montrer, [12] que, si les effets de corrélation
sont ignorés et si la fonction d’onde du positon est constante, alors,
premierement, la distribution réduite est constante pour les bandes pleines et,
deuxiemement, elle est donnée par le nombre d’occupation pour les bandes qui
croisent le niveau de Fermi. Il est maintenant bien établi que ce théoréme est
vérifié en bonne approximation. Il nous permet donc d’attribuer les anisotropies
de la distribution réduite a la surface de Fermi.

La méthode d’analyse suivante a pour but de déterminer la surface de Fermi
a partir des distributions réduites qui en sont les projections. Nous sommes la en
face d’'un probleme commun a bien des domaines: tomographie, microscopie
électronique etc. L’arsenal des algorithmes est fourni depuis les travaux de
pionnier entrepris par Cormack [13]. Dans notre cas, une grande simplification
provient de la symétrie connue de I’objet & déterminer. Ainsi, un nombre limité
de projections suffit. Citons deux résultats obtenus a partir des mémes mesures
dans le vanadium. Une reconstruction dans la premiére zone de Billouin permet
de déterminer la surface de Fermi bien connue, avec une précision de 'ordre de
5%, déja a l'aide de deux projections réduites [14]. Une reconstruction dans
I'espace p, donc beaucoup plus étendue, est obtenue a I’aide de quatre projections
[15]. Mentionnons que la détermination de la surface de Fermi a partir des
densités reconstruites nécessite un ansatz sur le nombre de bandes qui y con-
tribuent; cette valeur est prise des calculs de structures de bandes. Une calibration
purement expérimentale, basée sur I'amplitude de la contribution des bandes
pleines, n’est pas possible: celle-ci est non-linéaire car le recouvrement de la
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fonction d’onde positonique et des fonctions d’onde des électrons internes n’est
pas uniforme.

2.4, Méthodes complémentaires

2.4.1. Temps de vie du positon

Le fait que le positon soit sensible aux défauts peut étre mis a profit pour
étudier ces derniers. Le temps de vie du positon est une mesure fine de la
tendance de ce dernier a étre piégé dans les lacunes, les dislocations et autres
défauts. La mesure du temps de vie du positon est effectuée en déterminant le
temps séparant la naissance du positon, marquée dans certaines sources par
I’émission simultanée d’un gamma, et la détection de la radiation d’annihilation.
Les spectrometres actuels ont une résolution de I'ordre de 280 psec. Elle est
suffisante pour déterminer les différents temps de vie et leurs intensités [16]. Cette
méthode est tres largement appliquée a I’étude de la fatigue, de la déformation et
de la résistance des matériaux aux irradiations.

2.4.2. Effet Doppler

La paire de photons émise lors de I’annihilation contient un écart de
fréquence Doppler proportionnel a la composante longitudinale de la quantité de
mouvement électronique. Cet écart peut étre mesuré avec une diode Ge(Li). La
résolution atteinte actuellement est un ordre de grandeur moins bonne que celle
des corrélations angulaires mais la mesure est deux a trois ordres de grandeurs
plus rapide. Elle est utilisée pour I’étude des transitions de phases ainsi que pour
I’étude des défauts. Elle est d’une utilité moindre dans le cas des propriétés
électroniques.

3. Le point: revers et succes

3.1. Structures en couches: échecs expérimentaux

Des travaux ont porté récemment [17] sur un composé lamellaire, bien connu
a Lausanne [18, 19]: 1T-TaS,. On pense généralement que ce matériau subit une
transition métal-isolant due type Anderson-Mott. Les positons sont sensibles a
cette transition: elle a €té détectée par des mesures d’élargissement Doppler. A la
suite de ce résultat, nous avons effectué une étude de la distribution de la quantité
de mouvement électronique a une température inférieure a celle de la transition
[20]). Un résultat surprenant a été obtenu: cette mesure est en trés bon accord
avec les résultats de calculs LMTO effectués pour I’état conducteur. Nous ne
comprenons pas bien cette observation; elle mérite une analyse plus approfondie,
probablement a corréler avec les ondes de densité de charges.

3.2. Propriétés élastiques des métaux de transition: échecs théoriques

On a effectué des calculs des constantes élastiques des métaux de transition
de structure bcc en fonction de deux paramétres: la température et le nombre
d’électrons par atomes [3, 4, 21]. Aprés avoir déterminé la structure de bande de
ces matériaux (V, Nb, Ta) en utilisant la méthode LMTO auto-consistante, on a
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basé le calcul sur la paramétrisation en fonction de la distance (méthode TB),
utilisée pour décrire le couplage électron-phonon dans I'approche de Frohlich.
Les alliages sont représentés par le modéle des bandes rigides, ou les énergies de
Fermi sont déterminées par le nombre d’électrons par atome. Les résultats
montrent des effets anormaux en fonction de la température, qualitativement en
bon accord avec les données expérimentales [22, 23], par contre I’écart quantitatif
est important.

Par ailleurs on a effectué des calculs ab-initio des constantes ¢lastiques dans
les métaux de transition bee et fee en utilisant la méthode LMTO. Les résultats
théoriques ne sont pas en trés bon accord avec les résultats expérimentaux,
spécialement en ce qui concerne la déformation trigonale. L’origine de ces écarts
est probablement liée aux termes non-sphériques des potentiels, qui grandissent
au cours d’un cisaillement. L’utilisation de sphéres vides dans la structure pour
décrire les effets non-sphériques n’est pas suffisante et il faut envisager d’intro-
duire des potentiels généralisés pour obtenir des résultats satisfaisants.

3.3. Propriétés supraconductrices: succes théoriques

Pour calculer les propriétés supraconductrices et la chaleur spécifique a basse
température on doit connaitre avec grande précision la structure de bandes
électroniques prés du niveau de Fermi ainsi que le rehaussement de la densité
d’état du a un couplage é¢lectron-phonon. Ce dernier est obtenu en utilisant les
fonctions d’ondes LMTO pour recalculer les éléments de matrice dans 1’approxi-
mation ‘Rigid-Muffin-Tin’. N’ayant généralement pas de spectres phononiques,
on utilise ici les valeurs expérimentales pour la température de Debye. Les
résultats obtenus ainsi pour la chaleur spécifique sont en assez bon accord avec
I’expérience pour autant que des effets anormaux comme les fermions lourds ne
soient pas présents [24]. En résolvant I’équation d’Eliashberg ou en utilisant une
formule approximative de celle-ci [25], on peut calculer la température de
transition supraconductrice. En incluant les fluctuations de spin, que I’on suppose
reliées au facteur de Stoner (calculé ab-initio) par une théorie simplifiée [26], on
obtient alors de bonnes valeurs pour les températures de transition et ’on peut
aussi observer une diminution de celles-ci dans certains alliages [27] (V. Nb, N
ou V. Nb, ,). Ce type de calculs permet I’estimation de l'influence des fluctua-
tions de spin dans la forte diminution de la supraconductivité dans ces alliages, et
malgré ces approximations les résultats sont en bon accord avec I’expérience.

3.4. Surfaces de Fermi: succés expérimentaux

Dans cette section, nous traiterons quatre exemples pour lesquels des
résultats nouveaux ont été obtenus:

3.4.1. Métaux alcalins

Le lithium a une surface de Fermi mal connue. Les calculs sont rendus
difficiles a cause de l'importance du terme non-local du potentiel [28].
Expérimentalement, la transition martensitique a 80 K supprime I’état monocris-
tallin a basse température, rendant les mesures de I'effet de Haas-van Alphen
trés difficiles. L’annihilation de positons a permi d’étudier trés précisement
I’anisotropie de la surface de Fermi du lithium [29].
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3.4.2. Alliages désordonnés

Le systtme NbMo est un cas d’école. Des calculs ATA [30] donnent des
résultats satisfaisants comparés aux mesures positoniques de West [31] qui conclut
d’autre part que l'approximation des bandes rigides décrit correctement
I’évolution de la surface de Fermi du Nb au Mo. Pour notre part, nous avons
observé une variation des ellipsoides centrés au points N qui n’est pas correcte-
ment décrite par un modéle des bandes rigides appliqué au calcul LMTO [29].

3.4.3. Composés supraconducteurs

Le V,Si est le composé de la structure A15 [32] actuellement le plus étudié
par annihilation de positons. Citons les travaux de précurseur effectués par Weger
et Berko [33]. Deux travaux récents ont été menés parallelement [34, 35]. Les
surfaces de Fermi obtenues sont essentiellement les mémes, et en bon accord avec
les calculs [36, 37]. Soulignons que, pour la premiere fois, la surface de Fermi
d’un composé a été déterminée expérimentalement par cette méthode et qu’elle
permet de conclure que la précision des calculs de structure de bandes est de
I'ordre de quelques mRy.

3.5. Densités de spin: succes expérimental

La polarisation du faisceau de positons, qui est due a la non conservation de
la parité lors de la désintégration béta, permet d’étudier les substances
magnétiques [38]. Des résultats récents ont été obtenus pour le Gd [39] et le Ni
[40]. Ces mesures sont en bon accord avec les résultats de structures de bandes et
permettent ainsi une estimation indirecte de 1*exchange splitting’.

4. Prospective: quelle physique faire?

Nous allons tenter de séparer en deux ensembles les domaines ou, dans le
futur, 'intérét de la recherche se portera (ou continuera a se porter). Cette
séparation, quoique arbitraire pour le physicien expérimentateur, nous permettra
de clarifier notre propos.

4.1. Effets ‘one-body’

4.1.1. Composés et alliages

Les propriétés électroniques des alliages et des composés intermétalliques
sont un vaste domaine ou la connaissance est encore partielle. L’application des
approximations de calculs du type CPA ou ATA [41, 52] a connu bon nombre de
succes, mais mérite certainement une plus large confrontation avec les données
expérimentales. Or, si I'on examine les différents moyens de mesure disponibles,
on s’apergoit qu’il n’y a, dans ce domaine, que relativement peu de méthodes
quasi-directes:

* Pour les mesures de la densité d’états, les expériences spectroscopiques telles
XPS permettent de situer la position des bandes en énergie, mais leurs
résolution ne donne pas une information précise sur les structures fines de la
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densité d’états. Des méthodes de déconvolution peuvent parfois étre mises a
profit, néanmoins.

* Les mesures des courbes de dispersion sont peut-étre plus performantes. Les
oscillations quantiques ont un avenir dans la mesure ou des progres dans la
recherche de champs magnétiques intenses pourront étre obtenus. Les
matériaux supraconducteurs a haut champ critique existent déja et I’on travaille
activement a la réalisation de fils aux courants critiques suffisamment élevés
pour permettre de construire des bobines [43].

* Une autre méthode prometteuse est incontestablement la photoémission direc-
tionnelle [44, 45] qui, tout comme les positons, permet des investigations
précises en s’appuyant sur les résultats théoriques. Les points ouverts sont ici
les problemes liés a I'interface que doit franchir I’électron détecté, ainsi que les
formes et positions des bandes vides.

* La derniére observable que nous mentionnerons est la distribution des
quantités de mouvement électroniques. Ici deux méthodes différentes
émergent: la diffusion Compton et 'annihilation des positons. La diffusion
Compton a vu des progres marquants dans la derniere décennie. L utilisation de
la radiation synchrotron [46] en a fait une méthode de choix, spécialement pour
I’étude des matériaux de faible densité. Elle est pourtant limitée a des mesures
unidimensionnelles dont la résolution est inférieure aux mesures positoniques.

Les trés bons résultats obtenus pour un certain nombre de propriétés
physiques décrites essentiellement par des effets & un corps, telles que les surfaces
de Fermi, la chaleur spécifique, la compressibilité, etc ..., montrent la grande
qualité des structures de bandes électroniques obtenues par la méthode LMTO.
Par ailleurs, I’étude des alliages effectuée au moyen de calculs ‘supercell’ sont
encourageant et il serait souhaitable de les poursuivre pour de nouveaux composés.

Par contre, pour d’autres propriétés aussi décrites par des effets a un corps,
tels que le calcul des constantes élastiques ou le calcul des phonons, il sera
nécessaire d’améliorer la méthode LMTO en introduisant des potentiels
généralisés non-sphériques.

4.1.2. Matériaux synthétiques

Cette classe de matériaux nouveaux connaitra, a n’en pas douter, un
développement important. Citons en passant 'apparition des super-réseaux qui,
dans le cas des semiconducteurs notamment, permettent d’obtenir des composants
électroniques nouveaux, aux caractéristiques modelables presque a volonté [47].
Les super-réseaux pourraient aussi permettre d’étendre le domaine d’existence de
la supraconductivité, mais la les applications sont beaucoup plus hypothétiques.
Dans notre domaine plus restreint, citons les composés intercalaires a base de
graphite, dans lesquels les positons ont déja apporté des résultats substantiels sur
la nature des orbitales électroniques des intercalés [48].

4.1.3. Etude des surfaces

L’étude des propriétés électroniques au voisinage des surfaces a connu un
grand essort récemment [49] en Suisse romande. La connaissance des propriétés
de surface, on le sait, joue un grand rdle, principalement en chimie (catalyse,
adsorption etc.). Le calcul des états électroniques de surface revét donc une
certaine importance. Ici encore, le positon ouvre une fenétre d’observation. Mais
a la condition qu’il soit envoyé a faible énergie, afin qu’il ne pénétre pas dans le
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solide. Des efforts importants dans cette nouvelle voie sont consentis un peu
partout dans le monde et un premier atelier de travail international consacré a ce
sujet vient d’avoir lieu en Finlande. Des mesures de corrélation angulaires de la
radiation d’annihilation de positons lents devraient permettre de mesurer les
distributions d’impulsion des électrons de surface pour vérifier les calculs
mentionnés. D’autre part la LEPD (Low Energy Positron Diffraction) [50]
pourrait étre bientdt une méthode complémentaire au LEED, un de ses avantages
étant I’absence d’échange de spin qui améne une certaine simplification dans le
calcul des spectres.

4.2. Effets ‘many-body’

Nous avons déja montré plus haut la contribution des positons a I’étude du
magnétisme en discutant le cas du nickel. Pour le fer, des calculs trés précis de la
distribution de I’aimantation dans I’espace de phase ont été faits [S1]; ils ne
demandent qu’a étre confrontés avec I’expérience. Le magnétisme des terres rares
est aussi un champ d’investigation pour les positons.

Si les matériaux supraconducteurs peuvent étre étudié€s, I’observation directe
de I'ouverture d’un gap au niveau de Fermi reste bien au dela de la résolution des
caméras a positons actuelles. Néanmoins, I’étude indirecte est trés prometteuse.

On obtient déja des résultats quantitativement encourageants dans la cas
de propriétés physiques faisant intervenir des effets ‘“Many-body’’, comme les
fluctuations de spin, au moyen de théories assez approximatives (par exemple
dérivées pour des électrons libres).

Mais il est maintenant tres important d’effectuer la liaison entre les théories
des effets essentiellement ‘Many-Body’ (tels que les fluctuations de valence, les
fluctuations de spin, fermions lourds, effet Kondo, etc...), qui sont déja bien
établies, et les calculs de structures de bandes électroniques dans I’approximation
de la densité non locale. Ces dernieres étant incapables a elles seules d’expliquer
ces effets intéressants, il faut donc les utiliser comme base pour de nouveaux
calculs ou ’on aura inclus les interactions ‘Many-Body’.

Le probléme nouveau des fermions lourds est aussi un sujet trés intéressant.
Nous voudrions montrer comment ’annihilation de positons pourrait apporter des
reseignements nouveaux et susciter une réflexion théorique supplémentaire. Les
calculs actuels expliquent I'apparition des rapports m*/m de 100 a 1000 par
I’existence d’un pic trés étroit dans la densité d’état. On pense que ce pic est di
soit au réseau de Kondo [52] soit au ‘p-state pairing’ [S3]. Cependant, ces travaux
ne disent rien sur la provenance de ce pic de densité d’état dans I’espace de phase.
Est-il un phénomene collectif qui provient de tous les états situés au niveau de
Fermi? Est-il provoqué par quelques états particuliers seulement? Ces derniers
ont-ils des caractéristiques topologiques particulieres? Comme nous ’avons déja
vu, c’est dans ’espace de phase que les positons donnent des informations. Il
serait donc intéressant de mesurer ces matériaux avec cette technique pour voir si
la distribution des effets de corrélations peut étre obtenue. Il serait aussi bon, en
paralléle, que les questions relevées ci-dessus soient étudiées.

5. Conclusion: quels moyens mettre en oeuvre?

Les moyens a mettre en oeuvre sont de nature expérimentale et théorique.
Les appareils sont relativement peu couteux mais inutilement lents. Pour
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améliorer cette situation, on peut essayer d’augmenter l'efficacité des détecteurs,
recherche qui s’impose notamment aussi pour I’application de ces détecteurs a la
tomographie médicale (travaux de Jeavons [54]). Pour ’application ACPAR on
peut également chercher a agrandir les détecteurs au dela des 30 cmX30cm
actuellement atteints, et aussi tenter 'utilisation de détecteurs multiples. L’obser-
vation simultanée de différents angles devrait rendre possible la reconstruction
de I'image des impulsions pendant la mesure, ce qui signifirait le début d’une
procédure intéractive, donc un grand gain d’efficacité scientifique.

Crucial pour I’évaluation théorique de nos mesures a été I’existence d’al-
gorithmes rapides, tels que LMTO, qui permettent I'obtention de surfaces de
Fermi en accord étonnant avec les observations positoniques, et avec un effort de
calcul abordable pour un miniordinateur tel qu’'un VAX.

Ces succes ne doivent cependant pas cacher les insuffisances des approxima-
tions utilisées:

— Les méthodes rapides présupposent une symétrie sphérique autour des atomes.
L’enlévement de cette restriction est nécessaire notamment pour I'étude des
propriétés élastiques.

- Le traitement des alliages, (et défauts) nous force a renoncer a I’hypothése de
symétrie translationnelle.

- Le traitement plus explicite des effets & N corps nous force a renoncer a
I’hypothése de la localité du potentiel effectif.

On peut donc dire que le succés remarquable dans le calcul des surfaces de
Fermi dans des alliages relativement complexes nous encourage a aborder le
calcul des propriétés physiques des métaux dans leur totalité, mais ce but ne sera
abordable qu’avec des ordinateurs trés puissants qui deviennent disponsibles
maintenant. Cette prochaine phase du programme numérique ne nécessitera pas
seulement des moyens matériels d’'un ordre de grandeur inhabituel (du moins
pour la physique de la matiére condensée), mais encore et surtout un groupe de
chercheurs suffisamment grand et compétent. Qu’il nous soit permis d’émettre le
voeu que la communauté de physique numérique qui est implantée en Suisse
Romande, dans des institutions indépendantes, mais animée par un commun
intérét pour la science, puisse trouver en commun les moyens techniques, intellec-
tuels et financiers pour exploiter son avance actuelle, et la force de réaliser
I’avantage qu’une coordination intelligente pourrait lui apporter.

Une réelle maitrise de la physique des matériaux n’est pas seulement un défi
intellectuel, mais comporte aussi une chance de passer de I'attitude traditionnelle-
ment analytique du physicien des matériaux a une approche plus synthétique,
pouvant dans certains cas déboucher sur I'invention de matériaux nouveaux, faits
‘sur mesure’. Nous espérons que de telles perspectives ne sont pas pour déplaire
au professeur Mooser, qui a oeuvré a 'EPFL, pour un institut de physique qui se
distingue a la foi en physique fondamentale et appliquée, en physique
expérimentale et numérique, et a qui nous dédions cet article avec nos voeux pour
son soixantieme anniversaire.
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