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| ntroduction

Actuellement, des recherches intenses sont menées sur les puits quantiques a
semiconducteurs, aprés leurs premiéres conceptions par Esaki et Tsu en 1970, ainsi que sur
les composants qui leurs sont associés. Le fait que les électrons soient prisonniers dans les

états discrets d' un puits quantique, engendre de nouveaux phénomenes.

L’ objet de notre travail est I’ étude des propriétés électroniques ainsi que les différentes
transitions optiques, intersousbandes et intrasousbandes, d’ un puits quantique soumis a un
champ magnétique parallele. Une attention particuliere est accordée a la résonance de spin
induite par I’ interaction spin orbite de Dressel haus.

Les deux semiconducteurs que nous avons favorisés le plus dans notre étude sont :
I"InSb et I'InAs. Ces derniers sont des I11-V, caractérisés par une importante interaction spin
orbite, une faible valeur de la masse effective, un gap trés étroit et de ce fait une forte non-

parabolicité.
L e présent mémoire est divisé en quatre chapitres, comme suit :

Le premier chapitre décrit les différents types et les conditions de formation des puits
quantiques, ainsi que les techniques de leurs fabrications. A la fin de ce chapitre, plusieurs

exemples sur leurs applications sont exposes.

Dans le deuxiéme chapitre, se trouvent quelques préliminaires sur la théorie de la
fonction enveloppe et de la méthode numeérique des différences finies suivisde quelques tests.
Des développements analytiques, pour la détermination des fonctions d’ ondes et du spectre
énergétique, sont exposés dans le cas d’un puits quantique rectangulaire de profondeur finig
lalimite ou cette derniere devient infinie est aussi traitée.

Dans le troisieme chapitre, on examine I’ effet de la masse effective, de la hauteur de la
barriere, et de lalargeur du puits quantiques, sur le spectre d énergie et les fonctions d’ ondes.
Par la suite, on sintéresse a I'influence d’ un champ éectrique et d un champ magnétique

appliqués



Dans le dernier chapitre, nous exposons le modéle qui nous permet le calcul des
éléments de matrices des transitions inter et intrasousbandes ains que de la force
d oscillateur. Ce développement sera appliqué au cas de I’ InSb/CdTe. On termine ce chapitre
par I’ exposeé de la méthode de calcul du spectre d absorption avant de I’ appliquer a un puits
d InAg/AISb.



CHAPITRE I :
Notions genérales sur la croissance et

les applications des puits quantiques

1.1 Types et conditions de formation despuits quantique

Le développement de nouvelles techniques de croissance des couches
semiconductrices, telles que la MBE (I'Epitaxie par Jets Moléculaires) et la MOCVD
(Metal Organic Chemical Vapor Deposition) qu' on va détailler par la suite, ont permis
I’ élaboration de films ultra-minces dont les épaisseurs sont de I’ ordre du nanométre. Ces
méthodes permettent une tres bonne maitrise de la composition chimique, du dopage, de la

structure cristalline, ainsi que des épaisseurs sur des échelles de I’ ordre de I’ angstrom.

Pour obtenir, expérimentalement, une bonne hétéro-épitaxie, il est en général
nécessaire d'utiliser deux semiconducteurs de structures cristallines identiques, et
possédant presgue le méme paramétre de maille, afin d'éviter d éventuels contraintes

internes.



InGaAs

AlAsSDh

Cette Figure montre une vue en coupe suivant le plan (100) d’un puits quantiques de
INGaAgAIAsSSh avec 2.8nm de InGaAs separer par une barriere de 12.7nm de
AlAsS (Cliché de microscopie électronique a transmission) [1]. Remarquons la
variation abrupte de la composition a I’ échelle atomique.

Prenant maintenant une hétérostructure, constituée d'une couche dun
semiconducteur SC1 d'épaisseur L tres faible, de I’ordre de quelques nanometres, en
sandwich entre deux autres couches d’un semiconducteur différent, SC2, tel que le gap de
ce dernier est plus large que celui du premier. La différence de gap entre ces deux

semiconducteurs, SC1 et SC2, est partagée entre les bandes de conduction et de valence de

quatre fagons différentes[2]:
sC2 SC2
SC1 SC1
P e b 4+
@ (b)
Fig. 1.1

(a) Hétérostructures de Type |
(b) Hétérostructures de Type I1-décalé
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(c) Hétérostructuresde Type |- désaligné
(d) Hétérostructures de Type 11

Dans les hétérostructures, dites de type I, voir la Figure (1.1-a), les extrema de la
bande de valence et de conduction, se situent dans le méme matériau ; les électrons et les
trous sont, par conséquent, confinés dans cette méme région. Les hétérostructures
d’ AlGaAg/GaAs se trouvent dans cette catégorie[2].

Dans les hétérostructures, dites de type I1-décalé voir laFigure (1.1-b), lesextrema
de la bande de valence et de conduction, se situent dans des régions spatialement séparées ;
les électrons et les trous sont, par conséquent, confinés dans des régions différentes le
systeme GaAgAlAs est de ce type [2]. Lorsque le maximum de la bande de valence de
SC2 se trouve au dessus du minimum de la bande de conduction de SC1, le puits quantique
est dit de type IlI- désaligné, voir la Figure (1.1-c). On rencontre cette situation dans
I’ INAS/GaSh par exemple [3].

Dans les hétérostructures, dites de type |11, le gap du semiconducteur SC1 est tres
étroit devant celui de SC2, voir la Figure (1.1-d). Les propriétés électriques du puits
dépendent ainsi de la position du gap de SC1 [2], suivant qu’il est prés du minimum de la
bande de conduction ou du maximum de la bande de valence de SC2. Exemple:
HgTe/CdTe.



Un paramétre important, conjointement avec le gap, entrant en jeu dans la
détermination du type de puits quantique formé, est |’ affinité électronique ey [3]. Cette
derniére représente |’ énergie nécessaire pour extraire un éectron, situé au minimum de la
bande de conduction, et le ramener au niveau du vide avec une énergie cinétique nulle.

Pour illustrer son importance prenant I’ exemple suivant :

Dans une hétérostructure de AlGaAs /GaAs / AlGaAs, les couches AlGaAs ont une
affinité électronique plus petite et un gap plus grand que celui du GaAs, les éectrons
seront, de toute évidence, confinés dans la couche de GaAs [4], formant un puits quantique
de type I, voir la Fgure (1.2). Les couches AlGaAs, dans ce cas, joueront le role de

barriéeres de potentiel.

GaAs AlGaAs
Y m—— g -
7
Ec
Ec v

Fig. 1.2 Affinité éectronique dans une hétérostructure de GaAsAlGaAs [ 3]

Enfin, notez qu’on peut introduire plus d éectrons dans un puits quantique en

dopant certaines couches avec un élément donneur.



1.2 Techniques defabrication despuits quantiques

Actuellement, il existe deux principaes techniques pour éaborer des

hétérostructures abritant des puits quantiques[5]:

1.2.1 Epitaxie par jet moléculaire (MBE)

Le développement des techniques de I’ ultravide, durant les années soixante-dix du
XX siecle, a permis a J. Arthur et A. Cho des laboratoires Bell [23], d'inventer une
technique de dépét révolutionnaire I'Epitaxie par Jets Moléculaires ou la MBE (Molecular

Beam Epitaxy).

L e principe de cette technique, consiste a évaporer des matériaux dans une chambre
ol régne un vide assez important proche de10™ mbar, ce qui permet d'éviter toute
contamination de la surface, sur un substrat monocristallin qui impose I'organisation
spatiale des atomes déposés. L’ aternance des atomes émis et le temps d'exposition du

substrat au flux, permettent de créer la nanostructure désirée.

La croissance grace a I'épitaxie par jet moléculaire, comporte plusieurs étapes
fondamentales :

Apres polissage, a une monocouche atomique prés, le substrat est nettoyé de toutes les
impuretés et mis en isolation del'air ambiant. 1l est retiré a I’intérieur de la boite a gant,
pour le mettre dans la chambre d'introduction ou on installe un vide poussé, apres quoi il
est placé dans un module de recuit ou il sera chauffé (600° C pour le GaAs [11]), afin
d’ éiminer toutes les impuretés a la surface et pour faciliter le dépbt des couches
atomiques. Dans le module de transfert, ou il sera mis par la suite, on installe un vide plus

important que le précédent avant de le faire passer ala chambre d'épitaxie.

Apres avoir placé le substrat sur le manipulateur d'échantillon, dans la chambre
d'épitaxie, et avant de débuter le dépbt des couches atomiques, un ultravide d’environ

10 torr est créé pour que le flux moléculaire ne soit pas perturbé [6].



La cellule d'effusion, contenant les différents ééments qui composeront le film
semiconducteur, est chauffée a une certaine température (157°C dans le cas d' une source
d’ indium par exemple) ain de générer un flux moléculaire se propageant a une vitesse

voulue, qui peut étre estimé grace alaloi des gaz parfaits.

Notons que I’ utilisation des panneaux refroidis a I’ azote liquide (Cryopanel), voir
Figure (2.1), empéchent la ré-évaporation des piéces autres gque les cellules chaudes. En
outre, ils fournissent l'isolement thermique pour les différentes cellules, ains que le

pompage additionnel du gaz résiduel.
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Fig. 2.1 Principe dela croissance par jet moléculaire (MBE) [7]

Pour voir I état de la surface (sa structure cristalline et sa composition chimique) et
obtenir le nombre exact de monocouches déposeées, le systeme RHEED (Reflection High-
Energy Electron Diffraction) est utilisé [5]. Il est constitué d’ un canon a électrons, utilisé
pour bombarder le substrat en incidence rasante. Le faisceau d'éectrons hautement

énergétique, afin d’ obtenir des longueurs d'ondes petites, interagit avec la surface avant



d étre réfléchi et diffusé par le réseau, conduisant ainsi a des interférences et a des pics de

diffraction suivant laloi de Bragg [18].

L'intensité de la raie centrale du spectre de diffraction dépend de la configuration de la
surface du substrat. Ainsi, lorsque la derniere couche est déposé compléetement et d une
maniere homogene, I’'intensité atteint son maximum. Cela conduit a | apparition
d oscillations de I'intensité de la raie centrale en fonction du temps de déposition
(Oscillations RHEED) de période T, voir Figure (2.2). L’amplitude de ces oscillations
diminue en fonction du temps, et cela a mesure que le nombre de couches déja déposés

augmente.

Intensites (Uniteés arbit.)

16 15 20 25

Temps de deposition (sec)

o
n

Fig. 2.2 Oscillations RHEED observeées durant la déposition de I’ In0.13Ga0.87As sur un
substrat de GaAs (001) [§]

Lorsgue le nombre de couches voulues est atteint, on arréte le flux de la cellule
d'effusion grace & un cache mécanique. A la fin de I’ expérience, le substrat est retiré en
passant successivement par la chambre de transfert, la chambre d'introduction et enfin la

boite agant ou il est récupéré.

1.2.2 Dépbt chimique en phase vapeur (CVD)

Cette technique consiste a injecter des flux de gaz, appelés précurseurs gazeux,
comme le AsHs et le Ga(CH3)3 avec le Hz par exemple Sil sagit de déposer le GaAs [5],

dans une enceinte sous atmosphere contrdlée. L’ adsorption des réactifs gazeux par le
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substrat, porté a une température élevée (600-1400°C), provoque la croissance du film
gréce a une réaction chimique [9]. Les autres dérivés de cette réaction doivent étre gazeux,

afin d'ére éliminés hors de I’ enceinte via un systeme d’ évacuation.

Ainsi, la réaction chimique, permettant la croissance du film mince, nécessite des
conditions thermodynamiques spécifiques pour lui apporter I’ énergie nécessaire ; Cela se
fait en chauffant I'intégralité de I'enceinte (four a paroi chaude) ou seulement le porte-

substrat (four a parois froides).

Sous la pression de la microélectronique, une nouvelle techniqueissue delaCVD a
été développée dans les années soixante-dix la MOCVD (Metal Organic Chemical Vapor
Deposition) qui utilise des précurseurs gazeux organométalliques (comme les
Triméthylgallium Ga(CHs)s,  triméthylindium In(CHs)s, ...) réagissant a basses
températures (200-500 °C), en vu de diminuer latempérature d'élaboration [9].

Cette technique qui ne nécessite pas d enceinte ultravide [10], est une véritable
rivale de la MBE, aprés avoir bien sur résolu les probléemes, tel que I'important taux
d’ impureté. Pendant de longues années, cette méthode fut la seule technique disposant de
sources de phosphore permettant la croissance des matériaux semiconducteurs phosphorés
tels que I'InP ou I’GalnAsP, cependant le prix élevé des précurseurs organometalliques

limite son utilisation [9].

Chambre des réactions

Entrée des gaz

Réactifs
——

échappement des gaz

> ﬁ _—)
Adsorption Désorption
des réactifs des produits

Substrat

Cette Figure illustre les séquences des événements dans un réacteur CVD
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1.3 Effetsliés aux faibles dimensions

La course vers la miniaturisation des composants électroniques s est heurtée a des
effets nouveaux liés aux faibles dimensions. Ces phénomenes, cités ci-dessous, doivent
étre intégrés beaucoup plus dans la technologie actuelle en concevant de nouveaux

dispositifs permettant leurs exploitations.

Le confinement des électrons, dans un puits de potentiel a faibles dimensions, entraine
I"apparition d effets totalement nouveaux, qui sont dus a la nature ondulatoire des

électrons. Parmi les plus importants, on cite:
La discrétisation des niveaux d énergie

Le spectre des électrons localisés, dans un espace trés étroit, est caractérisé par des
niveaux dénergie discrets. Cette discrétisation des niveaux d'énergie présente un intérét
considérable pour la réalisation de composants électroniques et optoélectroniques, tel que
les lasers a puits quantiques [13].
Les transitions optiques

Les densités d'états, qui ont des formes différentes de celle d' un solide, influent sur
les propriétés électroniques et les probabilités de transitions optiques (absorption, émission
delumiére) [19].
L’ effet tunnel

L’ effet tunnel, qui désigne la capacité que posséde une particule quantique de

franchir ou de pénétrer une barriére de potentiel, prend une grande ampleur lorsqu’ on
utilise des nanostructures, tel que les puits quantiques dans notre cas[19].
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1.4 Dispositifs a puitsquantiques

Pour illustrer I’importance des puits quantiques on citera dans ce qui suit les
principaux dispositifs technologiques utilisant les puits quantiques comme composants de

base:;

1.4.1 Lasersa puitsquantiques

Les lasers a semiconducteurs [3], qui représentent I'immense mgjorité des lasers
utilisés dans I'industrie sont essentiellement constitués de diodes a semiconducteurs afin de
produire un faisceau lumineux. Lalumiére, ou le faisceau laser, est produit au niveau de la
jonction suite a la recombinaison des paires éectron-trou. Ces dernieres sont produites par

un pompage grace a un courant électrique (inversion de population).

En 1963, H. Kroemer, Z.1. Alferov et R. F. Kazarinov, ont proposé pour la premiere
fois le concept du laser a double-hétérostructures [12]. Dans une zone P typiquement de
largeur 0.2um (définie comme la zone active), d’une double hétérojonction constituée
d’une succession de zone (NPN), favorisant la recombinaison des paires éectron-trou, un
confinement é ectronique des porteurs et un confinement optigque des photons peuvent étre
obtenu par un choix convenable de la composition des alliages qui permet, un saut de
potentiel, et une variation dindice de réfraction (ce dernier est plus grand dans un
semiconducteur a petit gap que dans un matériau a grand gap), au niveau des jonctions.
Ceci dignifie que beaucoup plus de pares éectron-trou peuvent contribuer a
['amplification, la méme ou la lumiere est confinée, c'est-adire, dans la région ou
['amplification a lieu. Remarquons que la longueur de la zone active est comparable aux

longueurs d’ ondes optiques, ce qui permet un confinement optimisé de ces derniéres.

Un confinement plus efficace des porteurs peut étre obtenu par une largeur de la
zone active de I’ordre du nanométre, proche de la longueur d onde électronique, ce qui
nous mene au concept des lasers a puits quantiques [13] . Les photons dans ce cas, qui ont
une longueur d onde plus importante que cell e des porteurs électronique, sont confinés en

utilisant un guide d’onde (autour du puits quantique) [14]. On profite encore plus du
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confinement des porteurs éectronique et des photons en utilisant des structures a puits
quantiques multiples de largeur proche des ondes onde optique, voir Figure (4.1).
L'efficacité d'un laser a puits quantique, s avere ainsi, plus grande que celui a double-
hétérostructure [3] .

0.5 ]
||
Xiw) 1 |
||l
bl
04 r : E |
|
| t;m““j"“ Loy
I — e —
—_ R0 _| v _
>o03F F dg —1— (c) (xa1=0.55)
e L (w)r )
W — Tip) (Xp,= 0.35)
S
e 02
L || E2
Q.
|| g,
0 T T %A 9 "2

Lp=8.0nm L,=7.5nm

Fig. 4.1 Puits quantique multiples de GaAs/GaAlAs[13].

La longueur du guide d onde dg~250um

En niveaux d’ énergies du puits quantique (avec n=1,2)

I7(i), L(i), X(i), représentent les bandes de conduction suivant les directions du vecteur

d’ onde pour un puits quantique (i=w) et la barriere (i=b)

Dansle cas delaFigure (4.1), lalargeur des puits quantique L est choisie de fagon

a diminuer le courant de seuil (courant minimum nécessaire pour engendrer une inversion
de population) d une maniéere optimisée. La largeur de la barriere L, quant a elle, est
choisie assez petite pour contenir le maximum de puits quantiques, mais pas trop afin

d éviter leurs couplages.
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1.4.2 Photodétecteur infrarouge a puits quantiques

Le fonctionnement du détecteur de rayonnement infrarouge [20], QWIP (Quantum
Well Infrared Photodetector), repose sur une hétérostructure de semiconducteurs a base du
GaAs et I’ AlGaAs, refroidie a tres basse température, de |’ ordre de 80°K, pour éviter les
perturbations dus aux phonons [4]. L'absorption du rayonnement, se fait par l'intermédiaire
d'une transition électronique entre le niveau fondamental du puits quantique et le premier
niveau excité du méme puits, Sil existe, autrement, c'est avec le continuum détats
délocalisés que la transition va s effectuer. L’ électron ainsi libéré du puits quantique est

enregistré pour former, aprés traitement, une image de la source infrarouge en question.

Les regles de sélection, régissant les transitions d’ états des éectrons soumis a un
rayonnement éectromagnétique, conduisent a deux particularités d’ une grande importance
pour le QWIP: le détecteur absorbe dans une bande étroite de longueurs d'ondes
(I'absorption est dite résonante), et n'absorbe pas le rayonnement arrivant a incidence
normale [21].

L’ objectif du NASA Goddard Space Flight Center [15], qui a développé en 2003 ce
type de détecteur, est d’ offrir une alternative moins onéreuse que les détecteurs infrarouges
classique, avec une large gamme d applications. Le premier prototype du QWIP ne
détectait que les rayonnements infrarouges de longueurs d’ onde comprises entre 8.7 et 9.0
pum, mais I’actuel modéle est capable d' ceuvrer dans une plus large gamme de longueurs
d’ onde (entre 8 et 12 um). Actuellement ce détecteur est utilisé dans plusieurs domaine, tel

que : I'imagerie spatiale, la microscopie infrarouge, latélésurveillance, ...€tc.

1.4.3 Transistor a haute mobilité électronique (HEMT)

Le HEMT (High Electron Mobility Transistor) [3], également connu sous le nom
HFET (Heterostructure Field Effect Transistor), est un transistor a effet de champ, basé sur
la modulation de la conductance entre |es contacts ohmiques, la Source S et le Drain D, par

I'action éectrostatique d’ une électrode, la Grille g, voir Figure(4.2). 1l est constitué de trois
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matériaux de bases : le substrat (Semi-isolant), un matériau a grand gap et un autre a petit

gap.

) ¢ IArIG 1B % GaAs
30A §—-5°‘? f————— Clat ——————— Si 5doping
2007} GaAs " AlGaAs
2000A | AlGaAs — 2DEG

Fig. 4.2 Vue en coupedu HEMT d'une hétérostructure de GaAs/GaAlAs [22].

Dans le cas du HEMT, la juxtaposition d'un matériau dopé a grand gap (comme
I’AlGaAs) et d'un matériau a petit gap (comme le GaAs), induit la formation d'un puits de
potentiel dans le matériau a petit gap ou les électrons venant de la couche donneuse vont
saccumuler. Le transfert de charges engendre, dans la couche donneuse, une zone
désertée. Ces éectrons libres, qui ne sont donc plus soumis aux interactions des impuretés
ionisées qui leurs ont donné naissances, peuvent atteindre des mobilités importantes. De
part sa mobilité électronique élevée, le HEMT peut fonctionner a des hautes températures

(imposées par certains dispositifs de puissance).

1.4.4 Nano-composants électroniques a base de spin

L’ électronique traditionnelle, utilise seulement la charge de I'électron comme
caractéristique de base, et néglige I’envergure des possibilités offertes par I’une de ses
caractéristiques intrinséques, le spin. Récemment est apparue, suites a des découvertes et a
des études importantes notamment sur la magnétorésistance géante, une nouvelle
électronique baptisée magnéto-électronique, qui associe ces deux caractéristiques de
I’ électron. Cette derniére a conduit a I'émergence de nouvelles générations de composants,
utilisés dans plusieurs domaines, tel que: I'enregistrement magnétique et les capteurs
magnétiques (les tétes de lecture de disgques durs), les mémoires électroniques (Les MRAM

pour Magnetic Random Acces Memory), ...€tc.
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Aujourd’hui, les chercheurs essayent d’ associer des matériaux semiconducteurs et
ferromagnétiques pour former des nanodispositifs hybrides exploitant les différentes
possibilités offertes par le premier, telles que la modulation des porteurs, la non-linéarité,
le couplage avec I’ optique, et les propriétés typiques de puits ou boites quantiques et du

second, tel que le contrdle de courants par le spin et |e principe des mémoires permanentes.

Le spin-FET [16], qui est un parfait exemple, est un transistor a effet de champ de
type HEMT, dans lequel les zones habituelles de drain et de source, fortement dopés, sont
substituées par des contacts ferromagnétiques. La source jouera ainsi le role de polariseur
et le drain celui d'un analyseur de spin pour les électrons traversant le cana entre eux.
Quant alagrille, satension V4 permet un contrdle, ala fois de la densité de porteurs dans
le canal, et de la rotation de spin des électrons au cours de leur passage dans le
semiconducteur a travers I’'interaction spin-orbital de Rashba. Suivant que le spin des
électrons est paraléle ou antiparalléle le courant drain |4 est soit faible, soit important. Par
le biais de tous ces effets, on peut obtenir, avec une rotation approprié du spin, des valeurs
positives ou négatives élevees de transconductance, ¢ est-a-dire de la pente de la fonction
l=F (Vgs) [17].
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CHAPITRE II :

Préeliminaires Theéoriques

2.1 Théorie dela fonction enveloppe

2.1.1 Electron dans un potentiel périodique

Lathéorie de la fonction enveloppe s appuis sur I’ approximation a un éectron dans un
cristal infini, les potentiels possédent ainsi la périodicité du réseau cristallin. Ecrivant

I’ équation de Schrddinger d’un électron dans un potentiel périodique comme:

H¥(F)= E¥(F) (I1.1)

2

OUH =
2

A+U&UG+Q:Um%

Dans I’ équation (I11.1) U représente le potentiel effectif cristallin et R un vecteur du

réseall.
L e théoreme de Bloch stipule que la solution de I'équation (11.1) est delaforme:

¥ = (Nexp(ikr) (11.2)

ou k appartient a1’ espace réciproque.

L’indice n dans les fonctions de Bloch, désigne une bande d’ énergie précise, ce qui

nous permet de constater |’existence d’'un ensemble discrets de solutions (un spectre

d énergiediscret E, (IZ) ) pour chaque valeur dek .
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Ce méme théoreme permet de démontrer que, deux vecteursd'ondesk et k’ conduisent
a des solutions équivalentes, sils ne différent que par un vecteur du réseau réciproque K .
On observe ains une redondance dans les solutions, ceci permet de trandater et de

restreindre les valeurs de k ala premiére zone de Brillouin.

2.1.2 Approximation de la masse effective :

Développons en séries de Taylor |'énergie d' un seul éectron E (k) au voisinage de

I’extremum d’une bande, situé au niveau du vecteur d onde ko :

E.K) = E\(kp) + 3 (kKy) - B, M) | 3

i=x,y,z akl K, ij=xyz

(k-ka)ki—kop) O°E(R| | (13
¢ S

Comme on a choisi |I’extremum de la bande dans notre développement, on a

nécessairement [6]:

OE, (K)
ok,

=0 (11.4)

tolkg
En se limitant ainsi au deuxiéme ordre du développement, |la masse effective est un

tenseur naturellement défini par :

1 1E,(K)

== (11.5)
m,  n* okk,

K
Comme on peut |’ apercevoir, cette approximation n’'est valable qu' au voisinage de
I’extremum de la bande, |a ou, par conséquent, on a une dépendance quadratique avec le

vecteur d'ondeKk.
Dans un cristal a symétrie cubique et au voisinage du point I', qui correspond au

minimum de la bande de conduction de la plupart des semiconducteurs binaires a gap

direct detype I11-V (al’ exception du GaP, AIP, AlAs, AlSb) [2], on peut écrire:
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hZI_('Z

E,(K)-E, (0 = P

(11.6)

Ceci est valable dans la mesure ou la courbure de la bande varie peu au voisinage du

point I, ainsi I’ éectron se comporte comme un électron libre de masse m*.

2.1.3 Théorie de la masse effective dans le cadre de la fonction

enveloppe :

Prenant la fonction d’onde . () solution de I équation de Schrodinger, dans le cas
d’ un cristal parfait :
—H?

HY (N = AU, (1) = E.(K)¥, (F) (I1.7)

Comme elle est une fonction de Bloch, elle peut s écrire sous laforme:
¥ . =u (Fexp(ikr) (11.8)
Ainsi, pour k=0, I’ équation de Schrodinger précédente s écrit :

2

e

AU (D7) = Ey gt (1) (119

ou E, , représente |’ extremum de la bande d' énergie
Habituellement on est forcé de décrire notre matériau en présence dune

perturbationV,, soit externe (tel un champ électrique appliqué), soit interne (telle que les

impuretés) ; On doit ains intégrer son effet dans notre Hamiltonien :
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—h?
(
2m

A+U (M) +V, )X, (M)=H +V )X (1) =E X, () (I1.10)

Développons la fonction @ (1) sur la base des états propres de |I'Hamiltonien non

perturbé H:

X, (M= Z Foe¥ (M) (11.11)

n,k

En négligeant les transitions interbandes (cela est possible pour une assez faible

perturbation), on peut omettre I’ indice de bandes n de la somme :

X, ()= F¥,(F) (11.12)

Par la suite on ne va s'intéresser qu’ aux états proches de I’ extremum de la bande, ce

qui nous permet d’ écrire :
—1? N s _
(%A+U(r)j‘{/ﬁ(r)z(ﬁ+Enyoj‘PR(r) (||.13)

En remplacant la solution (11.12) dans I’ équation (11.10), et tenant compte de (11.13),

ontrouve:

k
k

n’k?
D> R e E.o+V,)¥ (F)=EX (F) (11.14)
Sachant que les fonctions'¥, (r') , sont des fonctions de Bloch, il résulte:

X,(F) =2 F &y (F) (1.15)
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Comme on ne s'intéresse qu’ aux états proches de I’ extremum de la bande, cdla nous

permet d'approximer u_-(I) par u, (") , et de prendre ains la fonction @ (f) sous la

forme :

X(F) = Uyo (MY F =, (MF (F) (11.16)

Lafonction F(r) ainsi définie, est appelée fonction enveloppe.

En remplacant cette forme de solution dans I éguation (11.14), on aboutit a I’ équation

suivante :
h°k? -
Uno (M P e+ BV, )8 = B (NF(M) - (11.17)
k
dou,

o ()G A+ B,y +V,)F(7) = B, (F() (1.18)

En éliminant lafonctionu, ,(T) , on aboutit finalement al’ équation voulue :

{(_—th +E, ;) +Vp(r*)} F(r)=EF() (11.19)
2m ’

Soit en décalant I’ origine des énergies:

{;_hzmvp(r)} F(r) =(E,~ E0)F(r) =EF(r) (11.20)

m

Ains |'effet du réseau cristallin et de la perturbation peut étre représenté au voisinage
de I’extremum de la bande d énergie par la fonction enveloppe F(r). Cela permet de
simplifier dans plusieurs cas les calculs.
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2.2 Modele du puitsquantique rectanguhire :

2.2.1 Principe du modéle :

Un puits quantique est un systeme ou les éectrons (ou les trous), sont confinés dans
une dimension de |’ espace, si on rgoute une autre dimension de confinement on a un fil

guantique, en rajoutant encore une autre on obtient un point quantique.

Pour pouvoir modéliser un puits quantique, on a besoin de lui attribuer une forme

simplifi ée proche de laréalité.

2.2.2 Développements analytiques

On considere une particule de masse m* dans un puits de potentiel. A l'intérieur du
puits (0 < x <L) le potentiel est nul et al'extérieur, il prend une certaine valeur :
V(x)=0 Si0<x<L
V(X)#0S x>L ou x<0
L'équation de Schrédinger sécrit aors :

2

AV I (r) = EX(r) (11.21)
2m

Notons que I'Hamiltonien peut sécrire comme la somme de I'Hamiltonien selon

chague axe. Nous avons donc:

H=H,+H +H, (11.22)

Tel que:

”o, n o
X__Zm*ax+v(x)’HV:_Zm*aV’HZ:_Zm*az (11.23)

I
[
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Une telle forme est dite "forme séparable” : I'Hamiltonien est la somme d'opérateurs
individuels H; chacun ne dépendant que d'une seule variable ou degré de liberté q;. Cette

forme traduit |e caractére indépendant des mouvements décrits par les variables g;.

Rappelons-nous que la probabilité conjointe de deux événements indépendants est le
produit des probabilités individuelles des deux événements, pris séparément. Nous nous
attendons donc a ce que la densité de probabilité de présence dans I'espace de configuration
multidimensionnel soit, dans le cas ou I'Hamiltonien est de forme séparable, un simple
produit de densités de probabilités individuelles. En fait, la forme séparable de
I'Hamiltonien permet une séparation de variables sur lafonction d'onde elle-méme.

Ecrivons donc les solutions de I'équation de Schrodinger sous la forme:

Y =Y(X)x¥(y)x¥(z) (I1.24)
Ainsi, on peut écrirela solution de I’ équation (11.21) sous laforme:
¥(F)=e“""o(x) (11.25)

L’ équation (11.21) seréduit ains a:

h? n’

[— ot 0y +V(X)]D(X) =(E- ot

(K2 +K2)D(x)  (11.26)

Dans ce qui suit, on varésoudre I’ équation de Schrédinger dans deux cas typiques:

a- Puits a barrieres infinies

On considére une particule de masse m* dans un puits de potentiel a barrieresinfinies.

A l'intérieur du puits le potentiel est nul et al'extérieur, il est infini.
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V(x)=0 Si0<x<L (1.27)
V(X)=+0o Si x>L ou x<0 (11.38)

Les conditions aux limites qui conviennent, sont par conséguent :
®(0)=0 et ®(L)=0 (11.29)
A I'intérieur du puits I’ équation se réduit a:

n® d? _ _i 2, 12
_ﬁd_xzq)()() =(E o (k; +k))D(x)  (11.30)

On apercoit clairement que les solutions de cette équation sont une combinaison

linéaire des fonctions, qui ont comme caractéristique le changement de signe lors d’une
double dérivation.

®(x)=a sin(k x) +a, cos(k,x) (11.31)
Les conditions aux limites permettent d écrire :

®(0)=0 Donc a,=0 (I11.32)

®(L)=0 Donc kxz% (11.33)

Lafonction d’ onde normalisée de notre systéme, se met donc sous laforme:

(D(x):\/%sin(n%x] (11.34)

En remplacant cette derniére fonction dans (11.30), on trouve I’ énergie totale de notre

systéme::
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E

n

hzﬂ'z n2 hz 2 2
= —+— ki + 11.35
2m* L° 2m*(ky kz) (11.35)

Ces fonctions d’ondes sont représentées dans la Figure (2.1), dans le cas d'un seul

€électron, pour les étatsn=1,2 ,3 4.

=4 E4=6.01eV

1 n=83 E3=3.3e

¢ ()

12 E2=1L50eV

|l E1=0.37ev
] ' T ' T ' T ' T ' |
0 2 4 6 8 10

X(A)
Fig.2.1: Puits quantique de profondeur infinie et de largeur L =10 A

On remarque aussi, a partir de I’ expression de |’ énergie totale obtenue précédemment,

I’ existence de plusieurs sous bandes correspondant chacune a une valeur de n. Dans la

Figure (2.2), on areprésenté les courbes de dispersion, oti on aprisk,, =/ kf, +k2.
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E(k)
n=
n=2
n=1
ky k,
R >

Fig. 2.2 Sructure en sous bandes d’ énergie pour un puits
guantique de profondeur infinie.

b- Puits symétrique a barrieres finies

Dans le cas d'un puits de profondeur finie, ou I’énergie des électrons n’est plus

négligeable devant la hauteur de la barriere, la pénétration de la fonction donde

électronique al’ intérieure de celle-ci doit étre prise en compte.

Ecrivant le potentiel comme suit :

l. V(X)=V, S x<0
. VX)=0 Sio<x<L (I1.36)
. v =V, S x>L

Il existe aingi trois régions distinctes :
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1) Danslapremiérerégion, |’ équation de Schrodinger a une dimension, s écrit :

2

&Ql(x) + kXD, (x) =0 (11.37)

ol kf=2h—Tl(V—E)

La solution de cette équation, en supposant qu’elle s'annule a la limite de I’infini,

C'est-a-dire ®,(—o) =0, est immédiate :

@, (X)= B exp(kx) (11.38)

2) Danslaseconderégion, laou le potentiel est nul, lasolution s écrit, commeon I’avu

précédemment, sous laforme :

®,(x) =a,sin(k,x) +a, cos(k,x) (I11.39)

2mE

ou k, =

Un simple développement trigonométrique, permet de mettre cette fonction sous la
forme:

D, (x)=asink,x+a) (I1.40)

ol a=.a’+a’ eta:arctg{%J

3) Danslatroisiemerégion, pareillealapremiére région puisque on traite seulement le
cas ou les barriéres du puits quantique sont symétriques, la solution doit avoir ainsi la

méme forme:

d,(x) = B,exp(-kx) (11.41)
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La continuité de la fonction d’onde et du courant, impose les conditions aux limites

suivantes :

,(0)=®,(0) et~ d/(0) =~ (0) (II.42)
m, m,

O,(L) =dy(L) et %@;(L)zﬁcbg(u (11.43)

2

En remplagant dans ces éguations les fonctions®, ,®,et®,, par leurs expressions

obtenues précédemment, on trouve, aprés quelques développements analytiques, qui
permettent I’ éimination des constantes a, B, B, et a , |’ expression suivante:

2m,E . E
~———| =nx—2arcsin ; — (11.44)

VAL ELL Y
m m

Cette expression, définit les valeurs possibles de I’ énergie de I’ éectron al’ intérieur du

puits correspondant a chaque valeur den. On aains une quantification del’ énergie.

2.3 La méthodedes différences finies

2.3.1 Principe de la méthode

La méthode numeérique des différences finies qu’ on a choisie pour résoudre I’ équation
de Schrodinger, qui est une équation aux dérivées partielles [7], consiste a diviser
I'intervalle d’'intégration en n petit intervalles de longueurs finies. Ainsi la dérivée d’ une

fonction F(x), par exemple, s écrit :

FX) _ im

(AF(X)jz F(x+6X) —F(X) (11.45)
ax AX—0 )

AX OX

ou 6x doit étre assez petit.
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L’ extrapolation a la seconde dérivée, est maintenant donné par :

oF(X) _OF(X
azF(x)z OX lysy 0% |y F(X+6%)— 2F (x)+F (x=5X)
Ox? 5 X (5x)2

(11.46)

Pour mieux illustrer cette méthode, on prendra I’ équation de Schrédinger a une
dimension comme exemple :
n o d

P +V (¥ (x) =E¥(x) (11.47)
2m dx

Choisissons |’ indexation suivante :

¥, =Y((i-1)5x) (11.48)

\

V((i-1)8x) (11.49)
Réécrivant ains |’ équation de Schrédinger, comme suit [4] :

R WL, 2P+
2m* 5x°

LiVY, =EY, (11.50)

Grace a cette méthode, on peut représenter I’ Hamiltonien de Schrédinger comme une
matrice de dimension (nxn). Les valeurs et les vecteurs propres de cette matrice, sont les

énergies associées aleurs fonctions d’ onde.

Implicitement, dans cette matrice, on a fixe ¥,=%¥,,=0 , ce qui correpond a

I hypothése que la fonction d’ onde est nulle a I'infini ; on a donc remplacé une équation

différentielle avec conditions aux limites, par un probléme de vecteurs propres.

Pour résoudre ce dernier probleme, nous avons utilisé des sous programmes issus de la
bibliothéque Lapack, publiquement disponible [5]. Le sous programme est choisi suivant le

type de matrice obtenu dans chaque cas (Complexe ou rédl, tridiagonal, ...€tc.).
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2.3.2 Application a un puits rectangulaire

Lorsque la masse effective varie en fonction de x, ou change brusguement de valeur, a

I"interface de deux semiconducteurs, on doit prendre I’ opérateur énergie cinétique T sous
une forme hermitienne :

3 1
T=p, —m*(x) p, (11.51)

Sous cette forme, I'opérateur T vérifie bien la condition T'=T. L’équation de
Schrédinger s écrit ains :

nd, 1 d _
_?&(m*—()()&‘l’(x))+V(x)‘I’(x)_ E¥(x) (11.52)

En appliquant la méthode des différences finies cela conduit a:

7 {‘P(x+25x)—‘1’(x)} /i E‘I’(x)—‘l’(x—%x)}
2m* (X+6X ) DX L  *X—0ox & VI =B¥(X) (11.53)

En simplifiant cette expression, on trouve :

? (‘P(x+5x) S o OB O N o ¢Sl W+V(X)T(X)=E‘P(X) (11.54)

25X2Lm*(x+52X) m* +52X) m & —52)‘) m —52"

Flusieurs tests ont été effectués pour vérifier cette méthode. Dans le tableau (11.1), on
trouve une comparaison entre, les valeurs qu’ on aobtenues par nos propres programmes, et
cellestirées de laréférence [4], dansle cas d un puits quantique de 20 A de GaAs entouré

par une barriére de GaysAlg7sAS, €t cela en fonction de N, qui représente le nombre de
points d’intégration par A, c'est-adire dx=1/N :
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Tableau I1.1: comparaison entre nos résultats numeérique et celles tirées de laréférence

[4] concernant I'énergie de I'éat fondamental, dans le cas d’ un puits quantique de 20 A de
GaA g Gap2sAlo75AS.

N(A'l) Solution Solution numeérique de Nos Solutions (meV)
analytique Harrison (meV)
(meV)
270.764969 270.663106 270.662118
4 270.764969 270.739499 270.738511
270.764969 270.758601 270.757616
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CHAPITRE III :
Puitsquantique s libres ou soumis a un

champ

3.1 Structure électronique d’un puitsquantique en absence

d’un champ externe

Lavaleur de la masse effective, la hauteur de la barriere ainsi que la largeur du puits
guantique, ont une influence directe sur le spectre d’ énergie ainsi que sur tous les
phénomenes liés a ce dernier, tel que le spectre d’ absorption. Dans ce qui suit on examine
leurs effets sur le confinement et les énergies des électrons.

3.1.1 Effets de la hauteur de la barriére

Pour distinguer I’ effet de la barriere, nous avons effectué plusieurs calculs numériques
a base de I'équation (11.54), en variant la hauteur de la barriere qui entoure un puits
guantique. La masse effective des électrons est prise égale a celle de I'InSb, c'est-a-dire

m* =0.0135m, [3]. Le pas d’intégration, quant alui, est pris égal a 1A dansce chapitre.

Ona ains constaté |’ existence de deux effets:

1) Les électrons sont de plus en plus confinés a I’ intérieur du puits, et cela a mesure que

la hauteur de la barriere augmente, comme on peut I’ apercevoir dans la figure (3.1), ou on
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a représenté la densité de la fonction d’onde du premier état d’un puits quantique de

largeur 1004, et cela pour plusieurs hauteurs de la barriére.

—— 0.01eV
I B 0.leV
0,015 ~ S B 0.5eV
| // [ B 1.5eV
0,012 :
0,009
2 .. J
|l;[J‘ (A l) f \\\‘
J),006 4
0,003 -
0,000 -
| ! | T T T T T
0 100 200 300 400 500
X(A)

Fig. 3.1 Distribution de la densité de |a fonction d’ onde de |’ état fondamental, d’un puits quantique
de largeur 1004.

2) Les énergies des états quantiques du puits, dépendent elles aussi de la hauteur de la
barriere, et tendent vers les états d énergies d’un puits quantique infini, comme illustré
danslafigure (3.2).
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Fig. 3.2 Evolution del’ énergie des quatre premiers états quantiques, d’ un puits quantique de
largeur 1004, en fonction de la hauteur de la barriére Vb.

3.1.2 Effets de la largeur du puits

Les calculs numériques qu'on a effectués pour des puits quantiques de différentes

largeurs, montre I’ influence de cette derniére sur les états électroniques du puits.

1) L’électron est confiné a I'intérieur du puits dés que son énergie s abaisse au dessous
de celle de la barriere. Dans la Figure (3.3), on a représentéla densité de la fonction
d’onde, du premier état d' un puits quantique d’' InSb/CdTe, pour certaines largeurs du puits.
La masse effective des électrons dans la barriére CdTe est prise égale & m =0.09me [4], et
la hauteur de la barriere de potentiel du puits est prise égale aVb=0.605eV [5].
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Fig. 3.3 Distribution de la densité de la fonction d’ onde du premier état quantique, d un puits
d’ InS/CdTe, pour plusieurslargeursLp

2) I'équation (11.35) montre que I’ énergie de confinement des électrons al’intérieur d’un

puits quantique diminue quand sa largeur, Lp, augmente, par contre le nombre d’ états

guantique n quant a lui augmente par bond. Cela est bien vé&rifié dans le cas d'un puits

quantique d' InSb/CdTe, voir laFigure (3.4).
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Fig. 3.4 Evolution de I’ énergie des cing premiers états quantiques, d’ un puits d’ InSo/CdTe,
en fonction de sa largeur Lp, la hauteur dela barriere est de Vb= 0.605ev

3.1.3 Effets de la masse effective

Prenant toujours |’ exemple du puits quantique d’ InSb/CdTe, mais cette fois-ci avec la
masse effective de la barriere, m,, comme une variable. Nos calculs montrent que le
confinement des éectrons dans | e puits est moins important, lorsque la masse effective des
électrons al’intérieur du puits est proche de celle de la barriere, Figure (3.5).
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Fig. 3.5 Distribution de la densité de la fonction d’ onde du premier état quantique, d' un puits
d’ InSh/CdTe, pour chaque valeur de la masse effective de la barriere m.

3.2 Puitsquantique asymétrique

Jusgu’ & présent on a traité seulement le cas des puits quantiques ayant des barriéres
symeétriques, mais dans certaines situations I’ aspect de la barriere d’ un c6té du puits est
différent de I’ autre, cela engendre un puits quantique dit asymétrique. Expérimentalement,
cette asymétrie peut étre obtenue soit en jouant sur le dopage, soit en variant la
concentration des éléments constituants le semiconducteur de la barriére afin d’ augmenter

ou de diminuer son gap.

Prenant le cas d'un puits de GaAs/Gap2sAlo.75AS, de largeur 100A.. La masse effective
du GaAs est m'=0.067m, et celle du Gag xsAlg7sAs est m =0.129m, [1], et la hauteur de
barriere est de 1.582eV. Comme on ne s intéresse qu'a I’effet de la barriere, on fait
changer la hauteur de la barriére d’un seul coté du puits, sans tenir en compte |’ effet, que

celaengendre sur lavaleur de la masse effective.
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De toute évidence, on remarque gue la partie évanescente de la fonction d’ onde, a
I"intérieur de la barriere, diminue au fur et @ mesure que sa hauteur augmente, Figure (3.6).
L’ énergie des éectrons, quant a elle, augmente rapidement avant de prendre une valeur
presque constante, Figure (3.7).

Vb=1.582eV
GaAs
0,016
Vb=1leV
T |
| (';a(].25A|O.75AS
\Vb=0.05eV
0,008
|
PP (A :
71 |
Vb=0.01leV [
0,000 7 J:
|
|
_I T [ T [ T [ T [ T |I T T [ T [
0 100 200 300 400 500 600 700 800

X(A)

Fig. 3.6 Distribution de la densité de la fonction d’ onde du premier état quantique, d' un puits de
GaAsGay »5Al g 75As, pour plusieurs valeurs de la barriere Vb.
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Fig. 3.7 Evolution del’ énergie des quatre premiers états quantiques, d un puits de
GaAsGap.25Al0.75As, en fonction de la hauteur de la barriére Vb.

3.3 Effetsdu champ électrique sur lespectre et lesf onctions

d’ondes

Ajoutons a présent I'effet d’'un champ éectrique, F, appligué le long de I'axe de
croissance du puits quantique, c'est-a-dire I'axe (XX’). On peut représenter |’ effet de ce

dernier par le potentiel Vp, qui S écrit:
V,=eF.(x-%) (I1.1)
Ajoutons ce potentiel al’ éguation de Schrodinger, comme suit:

L A+V(X)+V,]¥(X)= E¥(x) (112)
2m

La résolution numérique de cette équation nous a permis d observer certaines

propriétés. On remarque un décalage des fonctions d'ondes, et une augmentation des
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valeurs propres, a mesure que le champ éectrique appliqué devient grand. Lorsgue
I”énergie d' un électron dans le puits devient plus grande que celle de la barriere, I’ éectron

sort du puits, voir Figure (3.9).

F=kV/cm, E1=0,07329
F=100kV/cm, E1=0,07027 F
F=200kV/cm, E1=0,06235
— F=300kV/cm, E1=0,02149
F=400kV/cm, E1=-0,19368

Barriere Barriere

Y(x) —

X(A)
Fig. 3.8 Distribution des fonctions d’ ondes du premier état quantique, d’un puits d' InSo/CdTe de
largeur 1004, pour chaque valeur du champ électrique appliqué.

Un simple traitement par la théorie des perturbations du terme Vp(x) au deuxieme
ordre, dans le cas d’un puits quantique symétrique, permet de remarquer une dépendance
du potentiel V() en fonction du champ électrique applique, F, c'est adire[1]:

AE ~AE @ oc —F2 (1]1.3)

Notez que le terme du premier ordre des perturbations s annule vu la symétrie du puits
guantique, et donc des fonctions d’ ondes, ¢’ est adire :

AE® =0 (l11.4)

Ce résultat est vérifié par nos calculs numérigues pour les faibles valeurs du champ

électriques, voir Figure (3.9). On aapproximativement :



E,(F) ~ E,(0) —0.00025F? (111.5)

0,073 A N \
A 0.

E,(eV)

0,072 '

F(KV/cm)

Fig. 3.9 Evolution del’ énergie du premier état quantique, d'un puits d’' InSb/CdTede
largeur 1004, en fonction du champ électrique appligqué (courbe continue).

3.4 Les effets d'un champ magnétique

L'Hamiltonien total d’un puits quantique, en présence d'un champ magnétique
paralléle et d'un champ électrique perpendiculaire, comme illustré dansla Figure (3.10),
secrit [2]:

H= ﬁk L K +€F, (X—X,)+V (X) | Lo +1 (X)ugByo
= 5 m*(x) X 0 0 1 2g HgBO, (|||6)

O le vecteur donde K = (p—(-€)A,)/ i est écrit en fonction de I'opérateur impulsion

p=—i7(0,,0,,0,) et du potentiel vecteur A .
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1 0
o, représente lamatrice de Pauli suivantI'axeZ: o, = [O 1}

Hg est le magnéton de Bohr : , — eh

2m,
9(x) représente le facteur de Landé, qui dépend des matériaux constitutif du puits
guantique, donc de la position x.

"l

Fig. 3.10

Lajauge qu’ on utilise est la suivante :

A,=A,(0,B,x,0) (111.7)

Remarquons que les opérateurs p, et P, commutent avec I'opérateur Hamiltonien H ,

cest-adire:
[H,p,|=[H,p.]=0 (1.8

Donc p, et P, peuvent ére remplacés par des constantes, ce qui permet d’ écrire :
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P(x,y, ) =" PD(x) 1.9

ou k, etk, sont les constantes du mouvement

Avec toutes ces considérations, (111.7) et (111.8), on aboutit finalement al’ Hamiltonien
suivant :

H _[_ﬁg 1 0, (k)" , (7K, +€Byx)?
ho2axm(x) X k) 0 K)

10
+V(x)+eFXHo)]x(o 1]

1
+ E g (X):uB BOGZ
(111.10)

Pour apercevoir I’ effet du champ magnétique, on traite le terme dépendant en B, dans
I"Hamiltonien (111.10), comme perturbation. On néglige auss la dépendance en x de la
masse effective et du facteur de Landé, ainsi que I|'effet du champ éectrique. La
perturbation s écrit alors comme suit :

V, = %(thyeBoxﬂeBox) )+ %q 3y ugBo, (111.11)

L’ énergie d'un éectron dans le puits quantique, au premier ordre de la théorie des
perturbations, peut étre mise sous forme d’ une somme de I’ énergie non perturbée avec le

terme perturbateur comme suit :

(hk ))?> 2 eZBS enB,
2y + X )+
m*  2m* lé 2m* < > 2m*

E=E+ (% K/+% a1, Bo, (111.12)

ol <x>:<‘P‘)2“P>

En posant K, :—%<x> ek, = €8, (<x2>—<x>2) , On trouve :

2 2
(7k,) N h

E,=E,+
m*  2m*

(k, - Kgie)*+ E, +%guBBOGZ (111.13)
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Ains I'application d'un champ magnétique paralléle, a trandaté la courbe de
dispersion d’'un K, dans I’ espace réciproque et I'a élevé d' une valeur constante égale a

En. En effet, nos calculs numériques donnent ce résultat, comme dans le cas de
I"InSb/CdTe, voir Figure (3.11).

0,12 1

EnergigeV)

B=0T 1
B=10T 1,0 05 0,0
0.6 B=20T Ky (x109m*
*
1
0,4 — |
1
|
S
o I
w” |
0,2 — 1 |
| 1
I —————————————— J
1
L ]
0,0 T T T T T T T T T T 1
-1,5 -1,0 -0,5 0,0 0,5 1,0 1,5

KyX(10 °)m ™*

Fig. 3.11 Effet d’un champ magnétique paralléle sur la courbe de dispersion d'un puits
guantique d’' InSb/CdTe de largeur 1004 (en négligeant |’ effet Zeeman).

D’autre part, le termeg(x)ugB,0,/2 de I'énergie Er, proportionnel au champ
magnétique appliqué B, est responsable de la levée de dégénérescence de spin, appelé
effet Zeeman [6]. La courbe de dispersion se scinde donc en deux parties, une pour chague
orientation de spin. Dans la Figure (3.12), on observe cet effet dans le cas de I’ InSb/CdTe.
Lefacteur g de I'InSb est pris égal a-50.6 [7], et celui du CdTe est pris égal a-1.653 [8].
L e champ magnétique appligqué est de 20T.
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Fig. 3.12 Levée de dégénérescence due a |’ effet Zeeman dans le premier état quantique d’un
puits d’ InSb/CdTe de largeur 1004.
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CHAPITRE IV :

Les transitionsinte rsousbandes

Il existe deux types de transition, les transitions interbandes, ou I’ électron
passe de la bande de valence a la bande de conduction, et les transitions intrabandes,

ou I’ @ectron passe d’ un état a un autre au sein de laméme bande d’ énergie.

Les trangitions intersousbandes sont un cas particulier des transitions
intrabandes. Elles ont lieu entre les sous bandes formées par un puits quantique. Dans
ce qui suit on va s'intéresser seulement aux transitions intersousbandes ayant lieu

dans la bande de conduction.

4.1 L’'Hamiltonien du systéme

Soit un champ magnétique paralléle By, appliqué sur un puits quantique

commeillustré danslafigure (3.10).

L'Hamiltonien total d’un électron dans ce puits quantique, en présence de ces

deux champs, sécrit:

1
m' (x)

H= hZK K +V 101 B V.1
=15 +V (x) 0 1+29(X)u3 o, (IV.1)

Ou le vecteur donde K est écrit en fonction de I'opérateur impulsion P et du

potentiel vecteur AO comme suit :

K=(p-(-e)A,)/h (IV.2)
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Remarquons que les opérateurs p, et p, commutent avec I'Hamiltonien H,

donc ils peuvent étre remplacés par des constantes:

[H,p,|=[H,p,]=0 (IV.3)
d'ou,

¥ (x,y,z)= %e‘ &Y p(x) (1V.4)

1

ou k, etk,sont des constantes du mouvement et S,la surface paraléle du puits

guantique.

En remplacant cette forme de solution dans I’ équation (1V.1) et en utilisant la

jauge de Landau :
A, =A,(0,B,x,0) (1V.5)
L’ Hamiltonien total s écrit :

: 2 (nk, +€eB,x)
Hop o 1 0, (nk)*  (Ak, +EByx)

2 xmox 2m()  2m( ¥

+V ()] x(; (3 +21g(x) uB,o, (1V.6)

Pour trouver les valeurs et les vecteurs propres de I'Hamiltonien considéré,
nous utilisons la subroutine DSTEQR de la bibliothéque Lapack. Lanormalisation des
fonctions d'ondes, quant a elle, est effectuée grace la méthode numérique

d’intégration Simpson d’ ordre 3.

4.2 Effetsd'une perturbationélectromagnétique
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Dans ce qui suit, on rgoute dans |I’'Hamiltonien (IV.1) I'effet d'une onde

électromagnétique,  représentée  par le  potentiel vecteur A tel

queB =Vx A &tE = —%. L’Hamiltonien total s écrit alors souslaforme:

H+H, =| (hK + eA)

2m' (x)

1 (hK+e70)+V(x)} [1 Oj
X 0 1) qv.7)

1 1 = .
+ Eg(X) HgBoo, + 59 X) B -6
Ou H, désigne la perturbation :

en(, A A . e2 A2 10) 1 -
H, :{Z[K'm*(x) + m(3 .K}LZ (3 }[O 1j+29(x)”‘38'6 (1V.8)

Regardons de prés |'effet de chaque terme de la perturbation H; :

e » A A .
Le terme—| K. K|, est responsable de I'absorption par

résonance cyclotron, dans le cas de la configuration perpendiculaire (la

polarisation de I'onde est perpendiculaire au champ magnétique I_5>O) [1].
Leterme %g(x)uB B-& est responsable de larésonance de spin.

A la limite des fables intensités, correspondant aux sources lumineuses

usuelles, I'intensité des ondes éectromagnétiques est suffisamment faible pour

2 A2
pouvoir négliger le terme qui dépend quadratiquement de A, c'est-a-dire 2m ()
Sachant que:
e__AgvxE=" (v
ot ot

On trouve, pour une onde électromagnétique plane et monochromatique, que
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A:E ﬁXE
0

et B= (1V.10)

En remplagant ces expressions dans (1V.8), on trouve :

| 2k E E ¥ X 10,1 <E). 5
H'{Ziw(K'm*(xfm*wKH (0 lj*zcg(x)”s(ﬁ F)-6 (V.11

4.3 Regle d’or deFermi:

Soit une perturbation de laforme::

U(t) =0(t)U(t) (1IV.12)

ol 9(t) est lafonction de Heaviside et U(t) souslaformeu (t) =U,e '

La regle d or de Fermi, stipule que la probabilité de transition par unité de
temps,W, d'un état initial |i) al’état final |f ), s écritalalimite de t grand sous la

forme:

2n 2
W, :7‘U0fi‘ 6(er—¢) (IV.13)

ol &; =hay , & =ho et ‘UOfi‘ - K\Pf p 0|\Pi >‘

4.4 Probabilité detransition:

Dans ce qui suit on présente un modele pour calculer numériquement les
trandtions optiques, et cela sans tenir en compte I’ effet de I’ onde é ectromagnétique
sur le spectre d énergie et les fonctions d’ ondes, c'est-a-dire on garde les vecteurs et
les vdeurs propres donnés par I’ Hamiltonien non perturbé (1V.1). On néglige auss,
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pour I’instant, le terme responsable de la résonance de spin dans |’ équation (1V.11).

On prend en compte seulement la perturbation suivante:

vp= &k _E L E g (IV.14)
2iw m(x) m(X)
En utilisant la jauge précédente, A,(0,B,x,0) et en remplacant I’ opérateur K

par son expression, c'est-a-dire—id +eA,/ i, on trouve :

s e [(-2rE 5 o E E,
Vp= Ziw[L 0 AY |hv.( ) B+ 2eB x m*(X)J(IViS)

Prenant le cas d'une onde éectromagnétique polarisée rectilignement. Le

champ E s écrit souslaforme::

E=E,(@Q ) —eQ™))a (1V.16)

ou Q représente le vecteur d'onde et € le vecteur unitaire de polarisation.

Développons |’ expressione’" | de’ équation (1V.23), en puissance de O.F :

10" —1+iQr —%(Q.r)z . (VA7)

Tant que lavariabler est del’ ordre d’ une centaine d’ Angstrom, et sachant que

lalongueur d’ onde est supérieure au micrometre, on a comme plus haut :

On obtient ainsi une bonne approximation de Vp en ne gardant que le premier

terme du développement (1V.17). Cette approximation est dite «approximation du

dipdle éectrique ». Il vient compte tenu de (1V.16) :
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5 eE ([ -2ine & . 1 €
Vp= Ziwum*(x) Vv |hexax[—m*(x)jj+ eBbx )J (1V.19)

Laprobabilité de transition par unité de temps, s écrit :
2 2
W, = 7”‘<1Pf v, |, >‘ S(E, —E —hw) (IV.20)

Sachant que les vecteurs propres de |I’Hamiltonien (1V.1) sont de la forme
(1V.4), on obtient aprés substitution :

W, _E( j S(E, —E —hw)j[é“kif";)y*"‘;"‘;)’dydz}x

o

L’intégrale dans I’ équation (1V.21) est égale a:

> (IV.21)

. : : 1 e
(ed,tiek, +iek,)-ie,0, m +2Bx —

jei«k‘y—ky‘)w(k‘z—sz’V)dydz Si8, 1180, (IV-22)

k) k!

ou o représente le symbole de Kronecker.

Lavaleur de cette intégrale réduit ainsi les transitions aux états ayant le méme
vecteur d’ onde k par le biais du symbole de Kronecker (transitions directes).

Auss, leterme(ie k, +igk,) de |’ équation (1V.21) disparait vu I’ orthogonalité

desfonctions d’ondes @, (x) etd , (x) . Laprobabilité de transition devient :

m:%(ﬁj 5(E, —E —he)s, .5, f\Mf,\ (IV.23)

Ou I’ élément de matrice My; est égalea:
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Mf.—<q>f H e, ax+ﬁexax( 1 D+ie|30x % an,>(|v.24)
me 2 M m)

Remarguons bien en absence de champ magnétique, que la probabilité de
transitions est beaucoup plus importante lorsgque I'onde éectromagnétique est
polarisée suivant I’axe X et gqu’elle est nulle lorsqu’ elle est polarisée suivant |’ axe Z;
le puits devient transparent. Lorsgue le rayonnement est polarisé suivant I'axe Y, le
puits quantique n’intervient plus dans |’ absorption. Par conségquent, on va considérer
seulement le cas ou I’onde est polarisée suivant I’axe X, donc qui se propage dans le

plan paralléle a I'axe de croissance du puits quantique. La probabilité (1V.24)

Mﬁ=<q>f( h axlax(*LD
m (x) 2 "\m(x)

Le terme ax(m*‘l(x)) de (IV.24) varie seulement a I'interface du puits

devient :

D, >(|v.25)

guantique, ou la masse effective des électrons dans la barriére et a I’ intérieur du puits
est différente. Son influence, par conséquent, s abaisse lorsque la largeur du puits
guantique augmente (Voir les courbes TO et T1 de la Figure (4.1) dans le cas de
I’InSb/CdTe, ou la largeur de la barriére est de 5004, et le pas d'intégration est de
1A). Remarquons que les deux courbes passent par un pic (Picl et Pic2
respectivement), avant de converger toute les deux vers celle du puits quantique

infini.
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Fig. 4.1 Evolution de M,, en fonction dela largeur du puitsLp:
Courbel : Puits quantique infini. La masse effective des électrons est 0.0135m,

Courbe T1 : Puits quantique d' InSb/CdTe
Courbe TO: Puits quantique d'InS/CdTe (sans prendre en compte le

termed, (m™(x)) del’équation (1V.24))

En pratique les transitions entre les états ayant un vecteur d’ onde k différents
pourraient avoir lieu par |’ absorption simultanée d’un photon et d un phonon. On a

ains destransitions indirectes, Hg. (4.2).

Sachant que I'impulsion du photon est égale a hQ, la conservation de la

guantité de mouvement permet d’ écrire :

ki =k +Q (1V.26)

ol K et k, représentent la quantité de mouvement de I’ électron &’ état initial et final.
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Photon

v

Fig. 4.2 Transition indirecte

La différence d énergie entre deux sousbandes est toujours inférieure a 1leV,
donc Q estinférieur 10’ m™. Comme la largeur de la zone de Brillouin est de I’ ordre
de 10°m?, on déduit que la valeur de Q est infime & I’ échelle de cette zone. Par
conséquent, ce type de transitions peut étre néglige, c'est-a-dire on peut prendre :

k, ~k (1V.27)

4.5 Regles desélections:

Prenant le cas d'un électron dans un puits quantique infini, ou la masse

effective ne dépend plus de x. L’ @ément de matrice (1V.25) devient :

M(f)l = <q)f (*Laxj
m ()

Etant donné que les fonctions d’ ondes, dans un puits quantique infini, sont

q>i> (IV.28)

connues et données par :
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@(x):\/%sin[%x) (IV.29)

On peut ainsi calculer analytiquement I’ élément de matrice M° en remplacant

(1V.29) dans (1V.28). On obtient ainsi apres intégration pour un puits de largeur L:

(IV.30)

o m|i(=f+isin(iz)sin(fr)+ fcos(iz)cos(fr)) |23153.5x10°
M=t 2412

ou i et f représentent lesindices des étatsinitia et final.

Remarquons le fait que: M?%est inversement proportionnel a la masse

effective, et lalargeur du puitsL. Voir lacourbe | delaFigure (4.1).

Dans le tableau (IV.1), se trouve une comparaion entre nos résultats

analytiques, et ceux obtenus numériquement avec un pas d’intégration de 0.1A :

Tableau IV.1: Valeurs de M;’ pour les cing premiers états d' un puits guantique
infini de largeur égalea 100A.

Etiai initial Etfat)fl nal ‘M?, ‘ [m.s] numérique ‘Mﬁ ‘ [m.s™] analytique
1 1 8,79963E-13 0

1 2 30839,91 30871,33
1 3 2,03038E-12 0

1 4 12335,12 12348,53
1 5 7,29194E-13 0

2 2 2,90079E-12 0

2 3 55510,93 55568,4

2 4 6,33715E-12 0

2 5 22026,12 22050,95
3 3 2,49623E-12 0

3 4 79299,77 79383,42
3 5 30835,25 0

4 4 7,11431E-13 0

4 5 102793,6 102904,44
5 5 2,31104E-12 0

60




Remarquons un autre effet important : lorsque la différence d’indices des sous
bandes (f-i) est paire, la transition est nulle. Cela vient du fait que les fonctions
d’ ondes sont soient paires, lorsgue I’indice de la sous bande est impair, soit impaires,
lorsque I'indice de la sous bande est paire, voir Tableau (1V.1). Comme |’ opérateur
impulsion p, présent dans (IV.28), est impair, il change par conséquent la parité des
fonctions d’ ondes, et on n’a de transition que lorsgque I’ une des deux fonctions d’ onde
est paire et I’ autre impaire. Rappelons que la parité d'un systeme est définie positive si
sa fonction d'onde ne change pas de signe par une symétrie de réflexion (la fonction

est dite paire), et négative dans le cas inverse (lafonction est dite impaire).

Les régles de sélections, citées ci-dessus, s applique aussi a tous les puits
guantiques symétriques, ou les fonctions d’ondes gardent une symeétrie paire ou
impaire, et cela en absences d’'un champ magnétique appliqué. Voici un exemple,
Tableau (1V.2), dans le cas de I'InSb/CdTeayant une largeur de 230A, donc 4
sousbandes (Voir Figure 3.4) :

Tableau 1V.2: Valeursde M| et de M, pour les quatre premiers états d un puits
quanticque d' InSb/CdTe de largeur égale & 230A.

E'gat initial | Etat Final ‘M?‘ [m.s'l] ‘Mﬁ‘ [m.s?]
«i» «f» !

1 1 2,34208E-11 2,04504E-12
1 2 549379,9 714680

1 3 1,15833E-11 1,75205E-11
1 4 134538 353179,5

2 2 3,9716E-11 2,8802E-11
2 3 1,00591E6 1,3576E6

2 4 1,01281E-9 1,12923E-9
3 3 1,96585E-11 9,44533E-12
3 4 1,52219E6 1,98744E6
4 4 2,7069E-7 2,70784E-7




4.6 La force d’oscillateur:

Pour étudier minutieusement les transitions intersousbandes, spécialement
celles qui incluent le niveau fondamental, on fait introduire une nouvelle grandeur : la

force d' oscillateur.

4.6.1 Définition de la force d’oscillateur et influence de la largeur

du puits quantique :

Remarquons gu’en utilisant I"Hamiltonien total du puits quantique (1V.6),

I’ éément de matrice (1V.25) peut se mettre sous laforme:

M, :%(opf [xH]®) (1v.31)

d’ ou,

E -E
My == (@, x@,) (1V.32)

Afin de comparer I’ efficacité des différentes transitions, on fait introduire ala
place de la probabilité de transition, un nombre sans dimension: la force

d oscillateur f ., . Elle est définie comme suit [3]:

_2mi (€ - E)|(@, [Xa,)
hz

(1V.33)

fi
Il existe une autre forme de la force d oscillateur donnée par [4]:
ffi :<q)i |ax|q)f ><(Df |X|(Di>_<q)i |X|q)f ><¢)f |ax|q)i> (IV-34)

Comme les fonctions d’ ondes données par I’Hamiltonien (IV.6) sont réelles,

on peut écrirelaforce d oscillateur sous laforme:
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fo = (@ X, )( (@, |0, @; ) (@ [o,]a;)) (1V.35)

Un simple calcul, apartir de (1V.35), permet de retrouver laforme (1V.33) [3].
La définition de la force d’ oscillateur donnée ci-dessus n’est valable que si on prend
la masse effective des électrons a I’intérieur de la barriere et a I’intérieur du puits

égaux. Nous traiterons seulement ce cas.

Les coefficients f,, jouissent des propriétés suivantes :
1- llssont positifssi |®,) est |’ éat Fondamental.
2- lIssatisfont laregle de sommation suivante dite de Reiche-Thomas-Kuhn :

S f, =1 (IV.36)

f

Dans le cas de la transition du premier au deuxieme état dans un puits

guantique infini, on trouve analytiquement en utilisant I’ équation (1V.30) :

f, = 2562 ~0.9607 (1V.37)
27

La transition inverse possede exactement la méme valeur mais avec un signe
oppose Remarquons que la transition (1-2) est la plus importante parmi celles de
I"éat fondamental. Une chose importante, |a force d oscillateur ne dépend ni de la

largeur du puits ni de la masse effective.

Dansle casdel’InSb/CdTe, ou les barriéres ont une hauteur finie de 0.605 eV,
la largeur du puits a une influence notable. Dans la Figure (4.3), on a tracé la force
d’ oscillateur, pour latransition (1-2), en fonction de la largeur du puits. On remarque
que la courbe atteint son maximum a la largeur 114 A, avant de décroitre et tendre
vers la valeur du puits quantique infini, c'est-a-dire 0.96. Le fait que la force

d’oscillateur décroit avec la largeur du puits influe directement sur le spectre
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d’ absorption; cela a bien été observé expérimentalement, dans le cas de I'InAg/AISb

par exemple [5].

Transistion (1-2)
- Pic
1,0 ‘ Puits Infini

0,9

0,8

0,7 +

f21

0,6

0,5

0,4 —

//
' | ' | ' | ' | ' 7/ |
60 80 100 120 140 160 300

Lp (A)

Fig. 4.3 Evolution de f,, enfonction dela largeur du puitsLp
4.6.2 Influence du champ magnétique dans I'InSb/CdTe :

L’ application du champ magnétique influe directement sur les transitions
intersousbandes. Les courbes de la Figure (4.4), représentent la variation de la force
d oscillateur, entre le premier et le deuxieme état quantique ayant le méme spin, en
fonction de la largeur du puits, et cela pour un vecteur d’ onde Ky nul. On remarque
que les courbes passent par un seuil & Lp=114A. Ce pic apparait clairement pour des
valeurs du champ magnétique égales a 2T ou 3T ; et au-dela de B=5T il disparait

complétement.
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Fig. 4.4 Evolution de f,, enfonction dela largeur du puitsLp et pour certaines
valeurs du champ magnétique pour un puits d’' InSb/CdTe.

Le terme mixte de I'Hamiltonien (1V.6), c'est-adire (7m "k €Bx), rend les

fonctions d’ ondes dépendantes de la valeur du vecteur d’ onde Ky, ainsi que sur toutes

les grandeurs qui lui sont associées.

Prenant maintenant le cas de I’ InSb/CdTe. La largeur du puits est de 170 A, et
celle de la barriére est prise égale & 300A. Les courbes de la Figure (4.5), pour les
transitions (1-2), et de la Figure (4.6), pour les transitions (2-3), représentent
I’évolution de la force d oscillateur, de la différence d’ énergie entre les sous bandes,
ainsi que de I’ éément de matrice | M| 2 en fonction du vecteur d’ onde Ky, et cela pour

guelque valeurs du champ magnétique.
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La force d oscillateur atteint son maximum pour un K, qui correspond au
minimum de la courbe de dispersion, voir Figure (4.7), et |I’extremum des courbes
représentant |Mﬁ|2et Esi, voir Figure (4.5) et Figure (4.6). Remarquez |e comportement
inverse de|M|? et |Mg|?, @insi que de E; et Ez,. Notez enfin que pour le spin opposé

on aobtenu un comportement similaire.
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Fig. 4.5 Transition (1-2)

Evolution de |la force d’ oscillateur f,; en fonction du vecteur d’onde K, et pour
guelques valeurs du champ magnétique
Evolution de la différence dénergie entre la premiere et la deuxiéme
sousbande, E21, pour certaines valeursdu champ magnétique

Evolution de I’ élément de matrice |My|? en fonction du vecteur d’onde K, et
pour certaines valeurs du champ magnétique
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Fig. 4.6 Transition (2-3)

a) Evolution dela force d' oscillateur f3, en fonction du vecteur d’ onde K, et pour
guelques valeurs du champ magnétique

b) Evolution de la différence d’ énergie entre la deuxiéme et la troisieme sous
bandesEs,, pour certaines valeurs du champ magnétique

¢) Evolution de I’éément de matrice [Ms,|? en fonction du vecteur d’ onde K, et
pour certaines valeurs du champ magnétique
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Fig. 4.7 Courbe de dispersions de la premiére sousbhande, pour différentes valeurs du
champ magnétique.
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4.6.3 Influence de la différence de masse:

En tenant compte de la différence de masse effective entre la barriere et le
puits, on a remarqué, toujours dans le cas de I'InSb/CdTe, qu’ on obtient presque le
méme comportement pour |Ms,|?, mais un comportement inverse pour |May|?, voir
Figure (4.8).
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Fig. 4.8 Evolution de I’ éément de matrice [Mz1|* en fonction du vecteur d' onde Ky
pour quelques valeurs du champ magnétique

4.7 Interaction du moment magnétique propre de

I'électron avec une ondeélectromagnétique

Sous |'effet d’un champ magnétique externe, pour créer une levée de
dégénérescence, la perturbation d’'une onde éectromagnétique peut engendrer le
passage d'un éectron dune orientation de spin a une autre. Ces transitions
s accompagnent d’ une émission ou d’ absorption d’ un photon d'une énergie égale ala

différence des deux niveaux d'énergie.
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Le choix de I'InSb dans notre étude est di a son facteur de Landé élevé (-
50.6), et saforte interaction spin-orbite, comme on vale voir par la suite. Notons que

le premier a avoir observé la résonance de spin dans I'InSb massif est G. Bemski en
1960 [6].

A présent, prenant dans I’'Hamiltonien (IV.8) seulement la perturbation

responsable de la résonance de spin, c'est-a-dire le terme :
1 S —
H, = Eg(x)uBB.o- (1v.38)

Pour une onde électromagnétique, polarisée rectilignement suivant |’ axe X, et

dirigée suivant I'axe Z, H , devient :
1
H, = Eg(x)ﬂs Bo, (IV.39)

Notons qu’ une onde électromagnétigue dirigée suivant un axe perpendiculaire

al’ axe des X, n’engendre aucune résonance de spin.

En utilisant la relation (IV.10) et I'approximation du dipble éectrique, la

perturbationH , peut se mettre sous laforme :

H, = He B g(X)o, (IV.40)
2c

Pour étudier les différentes transitons, induites par la perturbation (1V.40),

prenant I’ é ément de matrice suivant :

M :<(I)f g(X)(?l ;j

D, > (IV.41)
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Dans un puits quantique d InSb/CdTe, de largeur 1704, il existe trois sous
bandes, ce qui fait qu’il existe six différentes possibilités de transitions qui induisent

un changement de spin, les autres sont équivalentes al’ une d’ eux, voir Figure (4.9).
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Fig. 4.9 Lesdifférentestransitions qui induisent un changement de spin

La Figure (4.10) illustre la variation de |’ élément de matrice (1V.41), pour les
différentes transitions et valeurs du champ magnétique, sauf pour la transition (3D-
3U), qui est beaucoup plus importante que les autres. Remarquons un fait, pour des
valeurs de Ky proche du minimum de la courbe de dispersion, voir Figure (4.7), la
transition (2D-2U) est prédominante.
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Fig. 4.10 variation de |’ éément de matrice (IV.41) en fonction de K pour deux
valeurs du champ magnétique :

a B=1T

by B=2T

4.8 Influence de l'interaction spin-orbite de Dresselhaus

sur larésonance despin

4.8.1 Les mécanismes agissant sur le spin dans les

semiconducteurs

Dans un semiconducteur massif, plusieurs mécanismes peuvent agir sur le spin
de I'électron. Ces mécanismes sont essentiellement les mémes pour les

hétérostructures. On distingue trois grandes catégories :

1- La collison quasi-élastique d'un électron avec les impuretés ou les
phonons, peut étre accompagnée par un retournement de spin selon le
mécanisme dit d’ Elliot-Y afet [7]. Celavient du fait que le spin n’est pas un
bon nom nombre quantique, donc n’est pas une constante de mouvement,
pour des vecteurs d’ ondes non nul, en raison de I’'interaction spin-orbite
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(I’ opérateur du spin ne commute plus avec I’Hamiltonien du systeme).
L’influence de ce mécanisme reste tout de méme négligeable, du moins
pour des mobilités pas trop faibles, donc tant que le nombre de chocs n’ est
pas trop important [7].

2- L’interaction d’ échange entre le spin des éectrons et |le moment cinétique
des trous. Ce mécanisme est d’ autant plus important que la densité de trous
est grande[7].

3- Dans le référentiel propre d’un éectron en mouvement suite au champ
électrique des noyaux atomiques (et des autres électrons), apparait un
champ magnétique qui interagit avec le moment magnétique intrinseque de
I’électron ; c’est I'interaction spin-orbite [3]. Ainsi, La disposition des
noyaux, et la symétrie cristalline par conséquent, joue un réle important

dans cette interaction.

4.8.2 Interaction spin-orbite de Dresselhaus

Dans les puits quantiques a base de semiconducteur Il1-V, deux types
d’interactions interviennent : |’ interaction spin orbite de Rashba [8] [17], qui trouve
son origine dans le caractére fortement asymétrique d'un puits quantique, et
I’interaction spin orbite de Dresselhaus [9], qui apparait dans le volume contrairement

alapremiére.

Au voisinage du point I'g dans un semiconducteur de structure zinc-blende, tel
gue I'InSb, apparait une levée de dégénérescence, proportionnel a K3 [10], dO a
I”absence d’'un centre de symétrie d'inversion (asymétrie d’inversion). La forme de
I’interaction spin-orbite de Dresselhaus, est obtenue en combinant les composants de
I’ opérateur intrinseque de spin ¢ et ceux du vecteur d'onde K, de sorte qu'elle
possede toutes les symétries du cristal si on applique les opérations du groupe Tq [1].
On obtient ainsi |e terme de Dresselhaus :

H,=8(GK) (IV.42)

Tel que,
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K, = KKK —KKK,
K, = KK K,— K K K, (1V.43)
K, = KKK, —K KK,

0u d est un parametre et les 6 sont les matrices de Pauli.

4.8.3 Le terme responsable de la résonance de spin

Au premier ordre de la théorie des perturbations, |’influence de I’interaction
spin-orbite de Dresselhaus sur les énergies et les fonctions d’ ondes peut étre négligée
[11]. N’empéche qu’ a travers cette interaction, des transitions entres des états ayant
des spins opposés peuvent avoir lieu. Ainsi le spin des électrons est dirigé suivant
I’axe du champ magnétique, c'est-adire I’axe Z, et I'interaction de Dresselhaus
n'intervient que dans le renversement de celui-ci en présence de champs
€l ectromagnétiques externes.

A présent, prenant le terme (IV.42) comme perturbation. Sous I’influence
d’ une onde électromagnétique polarisée suivant I'axe X et dirigée suivant |’axe Z, et
un champ magnétique By dirigé suivant I’axe Z, les vecteurs d’ ondes s écrivent sous

laforme:

K, =-id,

e
K, =k, + “Byx (IV.49
K, =k, — < Bx

n

Lajauge de I’ onde a été choisie comme suit :

A=(0,0,-Bx) (IV.45)

A,=(0,Bx,0) (IV.46)

En substituant les vecteurs d’ondes donnés par (1V.44) dans |I'’Hamiltonien
(1V.42), ontrouve:
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H o = 0lo, (-i (K, +hEBox)aX(ky +§BOX) +igk, —SBx)ﬁx(kz —%Bx))+

0, (k= Bk, + - BY)(k, = B+ 0, (K, +B)3,)+ (IV.47)

e e e e
O-z(_ax(kz - E Bx)ax - (ky + g BOX)(kz _g BX)(ky + % BOX))]

Comme on ne tient pas compte des corrections sur les énergies et les fonctions
d ondes, gardons dans (1V.46) les termes qui dépendent seulement du temps, donc de
B. A lalimite des faibles intensités, correspondant aux sources lumineuses usuelles,
on peut négliger les termes qui dépendent quadratiquement de B. Finalement en

utilisant I’ approximation du dipdle éectrique, on trouve:
e ) e /) e
Ho 786[«&!@(2@ -2k + B+, Sk 9T 7&%} (1V.48)
En remplacant les matrices de Pauli par leurs expressions, on trouve :

7] e e
O —(zk =X +xK, +-BX)?  -k(0, ¥1-2(K,+-Bx))
Ho=—Bs| B & h (IV.49)

" K0, 12 TBR) 0,k R B

Dans cette derniere expression, les ééments qui interviennent dans la
résonance de spin sont seulement les termes non diagonaux. En ne gardant ainsi que
ces derniers, on aboutit findement, en utilisant la relation (1V.10), & la perturbation

sui vante:

. 0 20, +1-2X(K, +~ By¥)
Hip =i 2 B (IV.50)
¢ 20, +1+ 2x(K, +hEBOx) 0

Multipliant, a présent, (1V.50) par le facteur Léo ; on obtient :
Hp
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0 2xax+1—2x(ky+%Box)
=My s (IV.51)
2x6x+1+2><(ky +hEBox) 0

Afin d éudier les différentes transitons, induites par le terme (1V.50), prenant

|’ & ément de matrice suivant :

My = <CDf |HID|CDi >(|V'52)

4.8.4 Application a I'InSb/CdTe

Dans la perturbation (1V.51), le vecteur d'onde K, ne figure qu’en facteur,

ainsi le choix d' une seule valeur de K suffit pour voir le comportement de I’ élément

de matrice (1V.52). Prenant : K, =5x10'm™

En se servant de I'’éément de matrice donné par (1V.52), plusieurs calculs
numeérigues ont été effectués dans le cas d’ un puits quantique d’ InSb/CdTe, de largeur
170A, et cela pour les différentes transitions et valeurs du champ magnétique. Cela
nous a permis de remarquer un comportement équivalent pour les transitions (1D-1U),
(2D-2U) et (3D-3U). Aussi, on a constaté que ces derniéres possedent un minimum

gui coincide exactement avec celui de la sousbande, voir Figure (4.11). Le décalage

de ces courbes en fonction du champ magnétique revient au terme (ky + %Box) de

(IV.51).

Dans la figure (4.12), on remarque que les droites, représentant I’ éément de
matrice (1V.52) pour les transitions (1D-2U), (1U-2D), se croisent au méme point k,
gue les transitions (2D-3U) et (2U-3D). Ces courbes se décalent aussi en fonction du
champ magnétique et d'une maniere plus accentuée que celles de la figure (4.11).
Remarqguons que les transitions (2D-3U) et (2U-3D) sont plus importantes que les
trangtions (1D-2U) et (1U-2D).
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Fig. 4.11 Variation de I’ &ément de matrice (1V.52) en fonction de Ky et pour
différentes valeurs du champ magnétique pour la transition (1D - 1U)
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Fig. 4.12 Variation de I’ é ément de matrice (1V.52) en fonction de Ky sous un
champ magnétique de 2T, et cela pour lestransitions (1D-2U), (1U-2D), (2D-3U) et
(2U-3D).

Quant aux transitions restantes, c'est-adire (1D-3U) et (1U-3D), elles sont
représentées dans la Figure (4.13), et cela pour différentes valeurs du champ

magnétique.
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Fig. 4.12 Variation de I’ é ément de matrice (1V.52) en fonction de Ky sous un
champ magnétique de 1T et 2T, et cela pour lestransitions (1D-3U) et (1U-3D).

Pour voir I'effet de la largeur du puits quantique, prenant k, =—2x 10°m™ et

B=1T. On remarque, Figure (4.13), gque les transitions intrasousbandes |’ emportent

sur les transitions intersousbandes pour les grandes largeurs du puits.

B=LT —=—1D-1U
9 K, =-2x10°m* v 2D-2U
_ 7 1 o 1D-2U
K, =5x10"m 1U-2D
8 ~
S - :
=1
6 —
S o
4 \ o

80 I 160 12IO I llJfO I léO I 1£I30 I 2(I)0
Lp(A)
Fig. 4.13 Variation de I’ é&ément de matrice (1V.52) en fonction de la largeur
du puits, sous un champ magnétique de 1T.
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4.9 Spectre d’absorption

4.9.1 Puissance absorbée

Pour obtenir la puissance absorbéeP ", due a ces transitions, on multiplie la

probabilité (1V.23) par |’ énergie du photonzm et on somme sur tous les états possibles
D, et ‘CI)i >(Ies deux états du spin sont inclus). Pour s assurer que I’ état initial de
moindre énergie est rempli et |’ état final de plus grande énergie est vide, on multiplie

respectivement par les facteurs de Fermi f (E,) et[1-f (E; )], comme suiit :

=

Pt == (6B, )’ 25 (E, —E —10)5, .8, M| F(EN[1-f(E)] (V.53)

Rappelons que :

f(E) =— ¢ (V.59

1+e "’

La puissance rayonnée P~ , due au terme e'* del’onde (1V.16) et permettant
latransition del’état |@; ) alétat |, ) de moindre énergie, est obtenue en inversant

le signe de wdansP’, et en inter-changeant les indices i et f dans les fonctions de

Fermi, comme suit :

P =22 (eE,) Y 5(E ~E +ho)s, M, [ f(E)[1- T(E))] (V.55)

kyk'kf

La fonction § a la méme forme que celle de P* avec une simple inversion
d'indices. Une simple sommation de P* et de P permet, par |a suite, de retrouver la

puissance total e absorbée:
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P= %[(eEO)Z > 0(E ~E ~h@)8, .6, M, \2( f(E)-f(E))(IV.56)

En utilisant laforme (1V.32) de |’ @ément de matriceM ,, , on trouve:

P=%(9Eo)2z5ﬂff—Ei—ha))%’k;%pk; %<@fk|@i> (fENFE ) (V5T

En prenant le facteur égal a I'unité, on aboutit finalement a la grandeur
suivante qui désigne le taux d’ absorption :

a=Y5(E ~E ~ho)s, & %(cpf xlo )l (f E)-f €,)) (IV.59)

K,k

4.9.2 Niveau de Fermi

Le niveau de Fermi, est par définition, le plus haut niveau d énergie occupé
par les éectrons a une température proche de 0°K. A I’intérieur des puits quantiques,
les électrons ont seulement deux degrés de libertés, la courbe de dispersion est par
congquent représentée en deux dimensions dans |’ espace réciproque. Les éectrons
occupent les états d'énergie, et les sousbandes, suivant |’ordre croissant de leurs

énergies.

Pour obtenir la densité des électrons par unité de surface de la bande de

conduction, on intégre la densité d’ états a deux dimensions p,,(E) , entre le plus bas

niveau du puits quantique, pris égal aE1L, jusqu’al’infini, comme suit :
n, = j; 2,0 (E)f (E)JE (1V.59)

La densité d’états, est une fonction en escalier, représentant la somme des

densités d' états a deux dimensions de chaque sousbande :
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Pro(E) = > O(E~E) (IV.60)

2rh? “

Ladensité d’ électrons (1V.59) devient

m* n 400
n=o 5 Z;jo ®(E-E)f(E)JE (IV.61)

Ou O(E-E) représente lafonction de Heaviside, prenant la valeur O pour les

(E-E) strictement négatifs, et lavaleur 1 partout ailleurs. Autrement :

m*
n. =

. ZﬂhZU:f(E)dE +].FEYE + [T EQE +} (IV.62)

Pour intégrer la fonction de Fermi-Dirac f(E), on fait le changement de

variable suivant :

E-E;

X = e(ﬁ] (IV.63)

Ontrouveans :
Ef (E-E
e &
Tl T '”{M ) ]] o
1+e e’

Ladensité surfacique d’ électrons (1V.62), s écrit finalement sous laforme

nszm;;l?T In {1+e[E'f‘BTEl]Jx{1+e[E'f‘BTE2]Jx{1+e[ELBTEA]Jx..- (1V.69)
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Pour obtenir le niveau de Fermi a partir de ns, un calcul numérique itératif est

nécessaire.

4.9.3 Application a I'InAs/AISb :

Récemment beaucoup d'études ont été menées sur le groupe de
semiconducteurs (GaSb, InAs et AlSh), ayant un paramétre de maille proche de 6.1 A,
car ils offrent des systémes avec une barriére élevée et qui peuvent étre utilisés dans
les technologies se basant sur les transitions intersousbandes, tel que
I’ optoélectronique infrarouge [12]. Un de ces systémes prometteur est I'InNAS/AISD
avec une barriéere de largeur 2.04eV [13]. Cette hauteur est inadéquate pour des puits

defaibleslargeurs[14].

Dans ce qui suit nous étudions I’ effet de la non-parabolicité, pour cela nous

prenons[15] [16] :
s \ 2E
m(E)=my| 1+ — | (IV.66)
m’( +Eg]

Dans le cas de I'InAs, le gap est deE, = 0.417eV et la masse effective a la

température de 100°K est de m, =0.024 [23]. En raison de la barriére élevée de

I"InNAS/AISD, de la basse température et de la faible concentration éectronique, on
peut utiliser le modéle du puits quantique infini. Cela nous permet, avec une bonne
approximation, de remplacer I’ énergie totale E par le niveau de Fermi donné par
I’ équation (1V.61) [18].

m' (E)=m, [1+ 25, ] (IV.67)
5 .

Ains pour chague largeur du puits quantique, pour chague densité
électronique et pour chaque valeur du champ magnétique appliqué, on introduit une

valeur différente de la masse effective.
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Pour tester la validité de tous nos calculs, on a comparé nos résultats avec ceux
obtenus expérimentalement, voir Figure (4.14). Pour des largeurs des puits quantiques
inférieures 2 60A, les résultats de nos cal culs sont moins bons qu’ aux grandes largeurs

acause de |’ effet avéré de la non-parabolicité.

1000 4 T=77°K
S 800 + O Experimental
) 0O  Simulation
£ o
o 6004
> o
S
)
c
W 400
200 -
0 [ [ [ T [ [ T [ T [ T 1
20 40 60 80 100 120 140 160

Lp (A)

Fig. 4.14 Position du Pic d’ absorption de la transition (1-2) en fonction de la
largeur du puits. Les densités électroniques varient entre 10 et 2.46x 10°m™ suivant
les références. Les cercles bleus représentent les résultats expérimentaux obtenus par

[19] et [2Q et le carrérouge est un résultat obtenu par calcul [21].

Afin de constater |’ effet du champ magnétique, prenons un puits quantique de
largeur 150A. Pour une densité dectroniquen, =1.1x10“m?, le facteur de Landé
vaut alors g =-14.6[22]. Le niveau fondamental a la température 77°K, est le seul
gui renferme des éectrons, les autres sont presque vides. Par conséquent, I’intensité
des transitions du niveau fondamental est beaucoup plus grande que les autres, voir
Figure (4.15). Quant aux transitions interdites, elles deviennent Iégerement plus
importantes au détriment des autres transitions permises, pour des champs
magnétiques tres éleves voir Figure (4.15). Mais la transition (1-2) reste de loin la
plus importante.
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Pour des champs magnétiques au dessus de 5T, |’énergie d’ absorption de la

transition (1-2) augmente tres rapidement, voir Figure (4.16). Cela revient aux états

d’ énergie, ayant le méme spin, qui S écarte entre eux. L’intensité de la transition,

quant a elle, augmente pour les faibles valeurs du champ magnétique et diminue pour

les grandes valeurs. Le maximum se trouve pour By=4T.
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Fig. 4.15 Spectresd absorption d’un puits quantique d’ InAs/AlSb de 1504,
soumis a champs magnétiques de 15 et de 25T.
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Fig. 4.16 Evolution dela transition (1-2) en fonction du champ magnétique pour un
puits quantique d’ InAY/AlSb de 150A.
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Conclusion génerale

La résolution analytique de I’éguation de Schrédinger d’'un puits quantique de
forme quelcongue, en présence d’ un champ magnétique paralléle, n’est pas possible. Pour
cette raison on a eu recourt ala méthode des différences finies. Pour atteindre nos buts,

plusieurs programmes en Fortran 95 ont été réalisés et testés minutieusement.

Dans le calcul des probabilités de transitions et des spectres d’ absorption, le probleme

est traité al’aidede:

- Approximation de lafonction enveloppe et de la masse effective.

- Approximation du dipdle éectrique.

Le fait d’avoir négligé la non-parabolicité de la bande, limite la validité de nos calculs
aux faibles températures et aux faibles densités éectronique, de sorte que les éectrons

occupent le bas de la premiére sous bande, |a ou la parabolicité se manifeste e mieux.

Avant d' entamer I’ é&ude des transitions optiques, on a d’ abord étudié le comportement
des fonctions d’'ondes et des énergies de confinement, en variant la masse effective, la
hauteur de la barriére, la largeur du puits, ainsi que le champ magnétique. Cela nous a

enormément aidé a interpréter les résultats obtenus par la suite.

La force d'oscillateur et les éléments de matrice, introduits dans le dernier chapitre,
nous ont permis de suivre le comportement des différentes transitions, en fonction de la
largeur du puits, du vecteur d’ onde ky, et du champ magnétique. Cela nous a permis de
constater que le maximum des transitions (1-2) et (2-3), passe par une valeur du vecteur

d’ onde correspondant au minimum de la sousbande.

La résonance de spin dans I'InSb est due a I’ interaction spin-orbite de Dresselhaus, et
prédomine devant celle induite a travers le terme de Zeeman, comme on I’'a constaté.
L’intensité des transitions par résonance de spin, due a cette interaction, dépend fortement
de la valeur du vecteur d' onde. Le comportement des transitions inter et intrasousbandes

est totalement différent, et réagissent différemment al’ application d’ un champ magnétique.
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Les transitions intrasousbandes I’emportent sur les transitions intersousbandes pour les

grandes largeurs du puits

Le calcul du spectre d absorption est effectué dans le cas d'un puits d’' InAs/AlSh. Une
comparaison avec les résultats expérimentaux a été faite Les transitions interdites par les
régles de sélections deviennent permises pour des champs magnétiques trés intenses. Le
pic d absorption de la transition (1-2) se décale vers les hautes énergies a mesure que le

champ magnétique augmente.
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Résume:

L'objet de notre travail est I'étude des propriétés éectroniques et magnéto-optiques
des puits quantiques soumis a un champ magnétique paralléle a son plan. L'éguation
de Schrodinger est résolue dans le cadre de la fonction enveloppe. Les ééments de
matrices des transitions inter- et intrasousbandes sont calculés grace a
I'approximation dipolaire Cela nous a permis de suivre le comportement des
différentes transitions en fonction du vecteur d'onde de I'électron, de la largeur du
puits, et du champ magnétique appliqué. Une attention particuliére a été accordée ala
résonance de spin due al'interaction spin-orbite de Dresselhaus. On a remarqué que le
champ magnétique produit différents effets suivant les différentes transitions Le
spectre d'absorption est calculé pour un puits dINASAISb soumis a un champ
magnétique fort, ce qui nous a permis de constater les perturbations induites par ce
dernier sur certaines transitions.

Motsclés: Puits quantique, Transitions inter-sousbandes, I nteraction spin-orbite

Abstract:

The object of our work is the study of the electronic and magneto-optical properties of
guantum wells subjected to a parallel magnetic field. The Schrodinger equation is
solved within the framework of the envelope function. The matrix elements for inter
and intra-subband transitions are calculated within the electric dipole approximation.
This enabled us to follow the behavior of the various transitions as a function of the
electron’ swave vector, the well width, and the magnetic field. A special attention was
given to the spin resonance produced by the spin-orbit interaction of Dresselhaus. It
was noticed that the magnetic field produces various effects depending on the
transition. The absorption spectrum is aso calculated for a well of INAS/AISb
subjected to a strong magnetic field, which enabled us to note some changes induced
by the latter on some transitions.

Keywor ds. Quantum well, inter-subband transitions, spin-orbit interaction.



