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Un sous-domaine de la « physique de la matière condensée »

Une discipline-sœur de la « science des matériaux »

PHYSIQUE DES SOLIDES

Supraconductivité

Prix Nobel 

1972,1987, 2003

Semiconducteurs

Prix Nobel 1956

Transition métal-isolant

Prix Nobel 1977

Magnétorésistance 

géante

Prix Nobel 2007

Transition magnétique

Prix Nobel 1970

Phase topologique

Prix Nobel 2016
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Propriétés 

cristallographiques

Formule chimique (brute)

Groupe de symétrie

Paramètres de maille

Calcul de structure électronique

Simulation numérique et modélisation

Aluminium

Propriétés magnétiques

Propriétés optiques

Propriétés électriques

Propriétés mécaniques

Propriétés thermiques

Décrire les propriétés macroscopiques d’un matériau 

à partir d’une description microscopique

sans paramètre ajusté sur l’expérience.

OBJECTIF DE MON DOMAINE DE RECHERCHE
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Compétences et connaissances nécessaires
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Dualité onde-corpuscule

Equation de Schrödinger

MÉCANIQUE QUANTIQUE

෡𝑯 ۧȁ𝝍(𝒕) = 𝒊ℏ
𝒅

𝒅𝒕
ۧȁ𝝍(𝒕)

∆𝒑 ∆𝒙 ≥
ℏ

𝟐

• Comme toute « particule quantique », l’état d’un électron est décrit par 

un ket ۧȁ𝝍 et est associé à une fonction d’onde 𝝍(𝒓, 𝒕).

• On appelle Hamiltonien l’opérateur associé à l’énergie qui agit sur ces 

états et régit leur évolution dans le temps.

A RETENIR
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• Les électrons sont des fermions : ils sont soumis au principe 

d’exclusion de Pauli.

• La densité d’état (ou DOS en anglais) 𝑫 𝜺 𝒅𝜺 donne le nombre d’états 

disponibles dans l’intervalle [𝜺; 𝜺 + 𝒅𝜺]

A RETENIR

Statistique de Fermi-Dirac

Densité d’états

PHYSIQUE STATISTIQUE

𝒏 𝜺 = ቊ
𝟏 𝒔𝒊 𝜺 < 𝝁
𝟎 𝒔𝒊 𝜺 > 𝝁

𝑵 𝑬 = න
−∞

𝑬

𝑫 𝜺 𝒅𝜺
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Dualité onde-corpuscule

Equation de Schrödinger

MÉCANIQUE QUANTIQUE

෡𝑯 ۧȁ𝝍(𝒕) = 𝒊ℏ
𝒅

𝒅𝒕
ۧȁ𝝍(𝒕)

∆𝒑 ∆𝒙 ≥
ℏ

𝟐

Statistique de Fermi-Dirac

Densité d’états

PHYSIQUE STATISTIQUE

𝒏 𝜺 = ቊ
𝟏 𝒔𝒊 𝜺 < 𝝁
𝟎 𝒔𝒊 𝜺 > 𝝁

𝑵 𝑬 = න
−∞

𝑬

𝑫 𝜺 𝒅𝜺

• De la chimie quantique : Structure électronique des atomes, orbitales, …

• Des mathématiques : Algèbre linéaire (matrices), …

• De l’informatique : Simulation numérique, …

MAIS AUSSI
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Plan de la présentation
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L’exemple du cuprate de lanthane La2CuO4

Modèle de Hubbard

Transition métal – isolant de Mott

MATÉRIAUX CORRÉLÉS : QUAND LES INTERACTIONS ENTRE ÉLECTRONS S’EN MÊLENT…

Exemple d’une chaîne linéaire d’atomes

Theoreme de Bloch

Bandes d’energie et gap, métaux et isolants de bande

ELECTRONS INDEPENDANTS DANS UN CRISTAL : LA THEORIE DES BANDES 

Approximation de Born-Oppenheimer

Notion d’effet tunnel

INGREDIENTS DE BASE DE LA PHYSIQUE DES SOLIDES : LA LIAISON CHIMIQUE
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ATTENTION !!! 

9

• essentiellement avec une image “particulaire”.

• sans réelles demonstrations (“physique avec les mains”)

• sans entrer dans le détail des calculs (même s’ils sont “assez” simples…)

LES RÉSULTATS SERONT PRÉSENTÉS

SCIENTIFIC

PEDAGOGICAL CONTENT

ADVISORY

se limitera à la description de la structure électronique 

et leur conséquences sur les propriétés électriques

des solides cristallins à 𝐓 = 𝟎 𝑲.

POUR DES RAISONS PÉDAGOGIQUES, LA PRÉSENTATION QUI SUIT



Ingrédients de base de la physique des solides : 

La liaison chimique

Physique des électrons dans les solides :

Des électrons dans tous leurs “états”
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Description microscopique d’un solide
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• Les noyaux atomiques sont distants de quelques angströms entre eux. 

• Les électrons assurent « l’assemblage » via des liaisons chimiques.

UN SOLIDE EST UNE ASSEMBLEE D’ATOMES 

෡𝑯 =෍

𝒊=𝟏

𝑴
෡𝑷𝒊

2

𝟐𝑴𝒊
+ ෍

𝒊,𝒋=𝟏 ; 𝒊<𝒋

𝑴
𝟏

𝟒𝝅𝜺𝟎

𝒁𝒊 𝒁𝒋 𝒆
2

෡𝑹𝒊 − ෡𝑹𝒋

+෍

𝒊=𝟏

𝑵
ෝ𝒑𝒊

2

𝟐𝒎
−෍

𝒊=𝟏

𝑵

෍

𝒋=𝟏

𝑴
𝟏

𝟒𝝅𝜺𝟎

𝒁𝒋 𝒆
2

ො𝒓𝒊 − ෡𝑹𝒋
+ ෍

𝒊,𝒋=𝟏 ; 𝒊<𝒋

𝑵
𝒆2

𝟒𝝅𝜺𝟎

𝟏

ො𝒓𝒊 − ො𝒓𝒋

Energie cinétique 

des noyaux

Interaction de Coulomb 

entre les noyaux

Energie cinétique 

des électrons
Interaction de Coulomb entre 

les noyaux et les électrons

Interaction de Coulomb 

entre les électrons



Ingredients de base de la physique des solides : la liaison chimique

L’approximation de Born-Oppenheimer
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La masse des noyaux étant plus importantes que celles des électrons, 

il est possible d’étudier la dynamique des électrons 

dans le potentiel électrostatique 𝑽(𝒓) créé par les noyaux supposés fixes

ENONCE

෡𝑯 =෍

𝒊=𝟏

𝑵
ෝ𝒑𝒊
𝟐

𝟐𝒎
+෍

𝒊=𝟏

𝑵

𝑽 ො𝒓𝒊 + ෍

𝒊,𝒋=𝟏 ; 𝒊<𝒋

𝑵
𝒆2

𝟒𝝅𝜺𝟎

𝟏

ො𝒓𝒊 − ො𝒓𝒋

Robert

Oppenheimer

(1904-1967)

Max

Born

(1882-1970)

Prix Nobel 

de Physique 

1954
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Exemple du « dimère » ou du « double puits »
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• Deux noyaux atomiques séparés d’une faible distance
•

• Deux orbitales « fondamentales » d’énergie

CONSIDERONS UN DOUBLE PUITS DE POTENTIEL

𝜺𝟎

𝚫𝒓 𝚫𝒓𝒂

𝜺𝟎 =
𝒑2

𝟐𝒎
≈

ℏ2

𝟖𝒎 ∆𝒓2



Ingredients de base de la physique des solides : la liaison chimique

Intermède  : particule quantique et barrière de potentiel
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𝑷 𝒎,𝑬

𝑽(𝒙)

𝒙

𝑽𝟎

𝟎 𝒂

On appelle effet tunnel la propriété qu’a une particule quantique 

de franchir une barrière de potentiel d’énergie 𝑽𝟎
même si son énergie 𝑬 est inférieure à l'énergie de cette barrière.

NOTION D’EFFET TUNNEL

𝑻 𝑬 =
𝑩 2

𝑨 2 ≈
𝟏𝟔 𝑽𝟎 − 𝑬 𝑬

𝑽𝟎
𝟐 𝒆−𝟐𝒂/𝜹 𝐚𝐯𝐞𝐜 𝜹 =

ℏ

𝟐𝒎(𝑽𝟎 − 𝑬)

𝑨 𝒆𝒊(𝒑.𝒙−𝑬.𝒕)/ℏ 𝑩 𝒆𝒊(𝒑.𝒙−𝑬.𝒕)/ℏ
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Exemple du « dimère » ou du « double puits »
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• L’électron peut « sauter » d’un puits à l’autre avec une probabilité 𝒕2

• Il en résulte deux nouvelles orbitales moléculaires (liantes et anti-liantes)

d’énergies inférieures à 𝜺𝟎 : c’est la « liaison chimique ».

A CAUSE DE L’EFFET TUNNEL

𝜺𝟎
′ ~

ℏ2

𝟖𝒎 (𝟐∆𝒓 + 𝒂)2
< 𝜺𝟎

𝜺𝟎

𝚫𝒓 𝚫𝒓𝒂

𝒕

𝜺𝟎

𝜺𝟎
′ + 𝒕

𝜺𝟎
′

𝜺𝟎
′ − 𝒕



Electrons indépendants dans un cristal : 

La théorie des bandes

Physique des électrons dans les solides :

Des électrons dans tous leurs “états”



Electrons indépendants dans un cristal : La théorie des bandes

Modèle du « cristal parfait »
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On appelle cristal (parfait) un arrangement d’atomes ou de molécules 

invariant par un ensemble d’opérations de translation 

dans les trois directions de l’espace.

Un cristal est caractérisé par un motif (sa maille élémentaire) 

et un groupe de translations (son réseau).

DEFINITION

Maille élémentaire (cubique face

centrée) d′un cristal d′aluminium

Structure d’un plan de graphène

observée par microscope à effet tunnel



Electrons indépendants dans un cristal : La théorie des bandes

Exemple d’une chaîne linéaire d’atomes
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• Les N noyaux atomiques (séparés d’une faible distance a) possèdent une 

orbitale « fondamentale » d’énergie 𝜺𝟎

• Un électron peut « sauter » avec une probabilité 𝒕2 d’un site à l’autre.

• On néglige les « effets de bords » : la chaîne « reboucle » ( 𝑵+ 𝟏 ≡ 𝟏)

CONSIDERONS UNE CHAINE D’ATOMES

𝑽(𝒙)

𝒕

𝜺𝟎



Electrons indépendants dans un cristal : La théorie des bandes

Exemple d’une chaîne linéaire d’atomes
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𝒕

Energie des orbitales moléculaires

1 atome 2 3 N

𝜀𝟎
′

𝜀𝟎
′ + 𝟐𝒕

𝜀𝟎
′ − 𝟐𝒕

On appelle état de Bloch les états propres (« orbitales moléculaires ») du 

hamiltonien pour des électrons indépendants dans un potentiel périodique.

Le spectre d’énergie associé constitue alors une bande d’énergie.

DEFINITION

Félix

Bloch

(1905-1983)

Prix Nobel 

de Physique 

1952



Electrons indépendants dans un cristal : La théorie des bandes

Exemple d’une chaîne linéaire d’atomes
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Dans un potentiel périodique, les états de Bloch 

(pour des particules indépendantes) s’écrivent comme 

des ondes planes de vecteur d’onde 𝑘 ∈ −𝝅/𝒂 ;𝝅/𝒂 . 

THEOREME DE BLOCH (ÉNONCÉ SIMPLIFIÉ)

−𝝅/𝒂 +𝝅/𝒂𝟎

𝜀𝟎′ + 𝟐𝒕

𝜀𝟎
′ − 𝟐𝒕

𝜀𝟎
′

𝜺 𝒌 = 𝜺𝟎
′ − 𝟐𝒕 𝒄𝒐𝒔(𝒌. 𝒂)

ۧȁ𝝍(𝒌) =
𝟏

√𝑵
෍

𝒋=𝟏

𝑵

𝒆𝒊𝒌.𝒋𝒂 ൿȁ𝝋(𝑹𝒋)

𝑹𝒆(𝒆𝒊𝒌.𝒙)

𝒙

𝑰𝒎(𝒆𝒊𝒌.𝒙)



Electrons indépendants dans un cristal : La théorie des bandes

Exemple 1 : le sel de cuisine (NaCl)
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Maille élémentaire

d′un cristal de sel

Structure électronique

𝑵𝒂 ∶ 𝑵𝒆 𝟑𝒔𝟏

𝑪𝒍 ∶ 𝑵𝒆 𝟑𝒔𝟐𝟑𝒑𝟓

• Les bandes « 3p » du chlore sont pleines ; la 

bande « 3s » du sodium est vide

• On observe une bande interdite ou gap entre 

entre les bandes occupées et vides : le sel est 

un isolant de bandes.

STRUCTURE ELECTRONIQUE DU SEL



Electrons indépendants dans un cristal : La théorie des bandes

Exemple 2 : l’aluminium (Al)
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Maille élémentaire

d′un cristal d′aluminium

Structure électronique

𝑨𝒍 ∶ 𝑵𝒆 𝟑𝒔𝟐𝟑𝒑𝟏

• Les bandes « 3p » sont partiellement remplies

• On observe que le niveau du dernier état 

occupé ( le niveau de Fermi ) coupe une bande: 

l’aluminium est un métal.

STRUCTURE ELECTRONIQUE DE L’ALUMINIUM



Electrons indépendants dans un cristal : La théorie des bandes

Observation expérimentale des bandes d’un cristal
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From Ibach & Lüth, Solid State Physics

Structure de bandes du cuivre (Cu) :

Théorie (       ) vs. Expériences (       )

Damascelli, Physica Scripta. T109, 61(2004)

Sample   

Electron Analyzer  

Incidents photons

𝒉𝝊

Principe d’une expérience d’ARPES

• Une technique expérimentale basée sur l’effet photo-électrique.

• Elle permet de tracer l’énergie des électrons « émis » en fonction de 

leur quantité de mouvement 𝒑 = ℏ𝒌…

LA SPECTROSCOPIE DE PHOTO-EMISSION RESOLUE EN ANGLE



Matériaux corrélés : 

Quand les interactions entre électrons 

s’en mêlent…

Physique des électrons dans les solides :

Des électrons dans tous leurs “états”
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Le cas du cuprate de lanthane (La2CuO4) 
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Maille élémentaire

de La2CuO4

Structure électronique

𝑳𝒂 ∶ 𝑿𝒆 𝟓𝒅𝟏𝟔𝒔𝟐

𝑪𝒖: 𝑨𝒓 𝟒𝒔𝟏𝟑𝒅𝟏𝟎

𝑶: 𝑯𝒆 𝟐𝒔𝟐𝟐𝒑𝟔

J.G. Bednorz et K. A. Müller, Z. Physik B, 64, 189 (1986)



Matériaux corrélés : Quand les interactions entre électrons s’en mêlent…

Le cas du cuprate de lanthane (La2CuO4) 
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Structure électronique

𝑳𝒂 ∶ 𝑿𝒆 𝟓𝒅𝟏𝟔𝒔𝟐

𝑪𝒖: 𝑨𝒓 𝟒𝒔𝟏𝟑𝒅𝟏𝟎

𝑶: 𝑯𝒆 𝟐𝒔𝟐𝟐𝒑𝟔

• La théorie des bandes « prédit » un matériau métallique : une bande 

« 3d » du cuivre coupe le niveau de Fermi.

• Expérimentalement, ce matériau est isolant à toute température !

STRUCTURE ELECTRONIQUE DE LA2CUO4



Matériaux corrélés : Quand les interactions entre électrons s’en mêlent…

Le rôle-clé de l’interaction entre les électrons
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• Essentielle dès que les « orbitales atomiques » sont peu étendues : 

c’est le cas des orbitales 𝟑𝒅 du cuivre par exemple…

• Très complexe à prendre en compte : les électrons ne sont plus 

indépendants, leurs « mouvements » sont corrélés…

L’INTERACTION DE COULOMB ENTRE LES ELECTRONS EST 

෡𝑯 =෍

𝒊=𝟏

𝑵
ෝ𝒑𝒊
𝟐

𝟐𝒎
+෍

𝒊=𝟏

𝑵

𝑽 ො𝒓𝒊 + ෍

𝒊,𝒋=𝟏 ; 𝒊<𝒋

𝑵
𝒆2

𝟒𝝅𝜺𝟎

𝟏

ො𝒓𝒊 − ො𝒓𝒋

Interaction de Coulomb 

entre les électrons



Matériaux corrélés : Quand les interactions entre électrons s’en mêlent…

Le modèle de Hubbard
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• Les noyaux atomiques (séparés d’une faible distance a) possèdent une 

orbitale « fondamentale » d’énergie 𝜺𝟎 et les électron peuvent 

« sauter » avec une probabilité 𝒕2 d’un site à l’autre.

• La présence de deux électrons dans un même orbitale « coûte » une 

énergie supplémentaire U (terme de Hubbard).

DEFINITION

𝒕

𝜺𝟎 − 𝛍

𝟐(𝜺𝟎−𝝁) + 𝑼

𝟎

J. Hubbard, Proc Roy Soc Lond A, 276 (1964)



Matériaux corrélés : Quand les interactions entre électrons s’en mêlent…

Le cuprate de lanthane, un isolant de Mott

29

On appelle isolant de Mott un matériau (paramagnétique)

dans lequel les électrons sont « localisés » 

à cause du rôle joué par la répulsion de Coulomb entre les électrons :

Le matériau ne peut donc pas « conduire le courant » !

DEFINITION

Dans la limite 𝑼 ≫ 𝒕
𝒕

U

Structure de bandes 

de La2CuO4

Modèle de Hubbard 

associé

Une « localisation » 

des électrons



Matériaux corrélés : Quand les interactions entre électrons s’en mêlent…

Quelques aspects de la transition métal – isolant de Mott
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• Pouvant être décrite dans le cadre de la théorie du champ moyen 

dynamique (en anglais, Dynamical Mean-Field Theory, DMFT)

• Observable sur la densité d’états en faisant varier 𝑼/𝒕 dans le modèle

• Analogue à la transition de phase liquide – gaz : présence d’un point 

critique et d’une « transition continue » entre les métal et isolant au-delà.

UNE TRANSITION DE PHASE 

Continuum d’états

ou « bain »

Couplage 

effectif « 𝒕𝒆𝒇𝒇 »U
𝒕

U

A. Georges & G. Kotliar, Phys Rev B 45, 6479 (1992)



Matériaux corrélés : Quand les interactions entre électrons s’en mêlent…

Quelques aspects de la transition métal – isolant de Mott
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• Pouvant être décrite dans le cadre de la théorie du champ moyen 

dynamique (en anglais, Dynamical Mean-Field Theory, DMFT)

• Observable sur la densité d’états en faisant varier 𝑼/𝒕 dans le modèle

• Analogue à la transition de phase liquide – gaz : présence d’un point 

critique et d’une « transition continue » entre les métal et isolant au-delà.

UNE TRANSITION DE PHASE 

𝑻

𝑼/𝒕

Isolant de Mott

Liquide 

de Fermi

(métal)

Crossover

𝑼𝒄𝟏 𝑼𝒄𝟐

𝒑𝒐𝒊𝒏𝒕 𝒄𝒓𝒊𝒕𝒊𝒒𝒖𝒆

Transition observée pour le modèle de Hubbard sur un réseau de Bethe 



Matériaux corrélés : Quand les interactions entre électrons s’en mêlent…

Quelques aspects de la transition métal – isolant de Mott
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On appelle quasi-particule une entité fictive constituée 

d’un groupe de particules réelles en interaction 

dont le comportement collectif peut être traité 

comme s’il s’agissait d’une « seule particule ».

DES EFFETS COLLECTIFS « INATTENDUS »

Philipp W.

Anderson

(1923-2020)

Prix Nobel 

de Physique 

1977

P.W. Anderson, Science, 177, 4047 (1972)



Matériaux corrélés : Quand les interactions entre électrons s’en mêlent…

Quelques aspects de la transition métal – isolant de Mott
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On appelle quasi-particule une entité fictive constituée 

d’un groupe de particules réelles en interaction 

dont le comportement collectif peut être traité 

comme s’il s’agissait d’une « seule particule ».

DES EFFETS COLLECTIFS « INATTENDUS »

Philipp W.

Anderson

(1923-2020)

Prix Nobel 

de Physique 

1977

P.W. Anderson, Science, 177, 4047 (1972)



Pour conclure

Physique des électrons dans les solides :

Des électrons dans tous leurs “états”



Pour conclure

Ce que vous avez découvert aujourd’hui
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• La chimie peut être utile (des fois) !

• La thermodynamique (la physique statistique) peut être fascinante !

PLUS GENERALEMENT

• Dans un cristal, des électrons indépendants sont dans des états de 

Bloch et forment des bandes d’énergie.

• Dans ce cadre, les matériaux sont soit des métaux soit des isolants de 

bandes.

• L’interaction de Coulomb entre les électrons peut « perturber » cette 

description : on parle alors de matériaux corrélés.

• On peut décrire la transition metal – isolant de Mott avec le modèle de 

Hubbard (et des methodes de calcul appropriées)

SUR LA PHYSIQUE DES ELECTRONS DANS LES SOLIDES



Pour conclure

Ce qu’il vous reste encore à découvrir…
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• Il existe encore d’autres types d’isolant : isolant de Peierls, isolant 

d’Anderson, isolant topologique…

• La théorie des bandes ne peut pas expliquer la supraconductivité du 

cuprate de lanthane dopé, mais le modèle de Hubbard si…

• On peut étudier le modèle de Hubbard avec des atomes froids…

SUR LA PHYSIQUE DES ELECTRONS DANS LES SOLIDES

Diagramme de phase

des cuprates sous dopage



Merci de votre attention


