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Introduction Générale 

 L'interaction électron-phonon présente un intérêt très particulier dans le domaine de la 

physique du solide [1-10]. En effet, cette dernière détermine un nombre élevé de propriétés 

physiques notamment dans les processus faisant entrer le transport de charges [11-12] et aussi 

ceux où il y a  un transfert de chaleur entre les porteurs chauds et le réseau, tandis que dans les 

métaux elle donne naissance comme il est déjà très connu au phénomène spectaculaire de la 

supraconductivité [13]. D'un autre coté, cette même  interaction joue aussi un rôle primordial  

dans les propriétés optiques des semiconducteurs  car elle participe à la relaxation des 

porteurs de charges et détermine donc certaines caractéristiques telle que la polarisation de la 

lumière émise  lors de la photoluminescence qui suit l'excitation inter-bande par un laser [14]. 

Elle joue aussi un rôle central dans  les lasers à cascades quantiques [15] et aussi en 

spintronique du fait de son implication dans la relaxation du spin [16]. 

 Par conséquent, beaucoup de travaux ont été consacrés à l'étude de cette interaction 

aussi bien théoriquement [17-19] qu'expérimentalement [20-22]. Notre  but dans  ce travail est 

précisément l'étude de cette interaction dans les puits quantiques. 

 Notre travail est organisé dans cette thèse comme suit: Dans le premier chapitre, nous  

exposons la structure de la bande de valence dans un puits quantique dans le système 

GaAs/AlxGaAs1-x. En utilisant l'Hamiltonien de Luttinger-Kohn et après  block 

diagonalisation, nous calculons la structure électronique des trous lourds, légers et split-off 

dans le cadre de l'approximation axiale et semi-axiale en tenant compte de l'anisotropie. Nous 

étudions aussi l'effet de la largeur du puits sur la structure de la bande de valence.  

 Dans le chapitre II,  nous donnons un compte rendu des divers modes de phonons  

existant dans les hétérostructures à semiconducteurs. Nous y exposons aussi leurs interactions 

avec les électrons en discutant les différents modèles utilisés dans le traitement de l'interaction 

électron-phonon dans ces systèmes.   

 

  Pour le chapitre III,  dans le cadre du modèle massif des phonons, nous calculons les 

taux de diffusion intra-sous bandes des trous lourds et légers avec absorption et émission d'un 

phonon optique polaire en fonction de l'énergie initiale des trous. D'autre part, nous calculons  

aussi les taux de diffusion dus au  potentiel de déformation des modes optiques transversaux 

et longitudinaux. Nous étudions ensuite l'interaction des trous avec le phonons acoustiques en 
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utilisant l'approximation élastique. Pour ces divers processus d'interaction, i.e acoustique et 

optique, nous montrons l'importance d'inclure la sous bande split-off, et nous comparons nos 

résultats avec ceux  déjà  obtenus dans le matériau massif par d'autres auteurs. Nous montrons 

également la relation qui lie entre eux les taux de diffusion d'une part et la densité d'états 

finale et les fonctions de recouvrements d'autre part. 

 Le chapitre IV est consacré à l'étude de l'interaction des trous avec les phonons 

optiques polaires en utilisant le modèle du  continuum diélectrique. En d'autres termes, nous 

tenons compte du confinement des phonons et la présence des phonons d'interfaces.  Tout 

d'abord, en première partie nous calculons les taux de diffusion intra-sous bandes des trous 

lourds ainsi que les trous légers accompagnés par l'émission ou l'absorption  d'un phonon 

d'interface en fonction de l'énergie initiale du trou. Nous étudions également l'effet de la 

largeur du puits sur les taux de diffusion et  montrons la dépendance entre les variations des 

taux de diffusion en fonction  de l'énergie initiale des trous et  le changement de la densité 

d'états finale et/ou les fonctions de recouvrements. Nous examinons aussi en particulier l'effet 

du warping  sur les taux de diffusion où nous découvrons une forte anisotropie pour ces 

derniers dans le cas des trous lourds. Nous étudions également l'importance d'inclure  la sous-

bande split-off dans le calcul des taux de diffusion. 

  Dans la deuxième partie de ce même chapitre, et toujours dans le cadre du même 

modèle, nous calculons les taux de diffusion intra-sous bandes des trous lourds et légers avec 

émission ou absorption d'un phonon d'interface. Nous étudions ensuite l'effet de la largeur du 

puits sur les taux de diffusion et nous expliquons leurs comportements grâce à la dépendance 

en fonction de la largeur de  la densité d'états finales et/ou des fonctions de recouvrements. 

L'effet de l'anisotropie et l'inclusion de la sous-bande split-off sur les taux de diffusion sont 

aussi traités. Nous comparons les résultats de nos deux modèles : Le modèle massif des 

phonons utilisant l'Hamiltonien de Fröhlich  et le modèle du milieu diélectrique continu. Nous 

terminons par une comparaison de nos résultats avec ceux obtenus par d'autres auteurs pour le 

GaAs massif.  

 Dans le chapitre V,  partant de l'équation de Boltzmann, nous calculons pour les trous 

lourds  le temps de relaxation intra-sous-bande lié à l'impulsion  dû à l'interaction avec les 

phonons confinés et d'interfaces.  

 Enfin, nous terminons avec une conclusion générale qui résume notre travail et nos 

résultats.     
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 Dans ce chapitre, nous faisons un bref exposé de  la méthode k.p que nous suivons 

ensuite par l'introduction de l' Hamiltonien de Luttinger-Kohn.  Après des simplifications 

mathématiques nous calculons la structure de la bande de valence dans le puits quantique 

Al0.3Ga0.7As /GaAs/ Al0.3Ga0.7As. L'effet de la largeur du puits sur la structure de la bande est 

exploré ainsi que l'inclusion de la sous bande split-off et du warping.   
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I. Introduction 

 Les hétérostructures à semiconducteurs, tels que les puits et les multipuits quantiques 

avec leurs épaisseurs du même ordre de grandeur que la longueur d'onde de de Broglie 

associée des électrons présentent un vaste potentiel d'applications technologiques à titre 

d'exemple, les photodétecteurs de rayons infrarouges utilisant un puits quantique à escalier 

AlGaN/GaN [23], les photodétecteurs de rayonnement ultraviolet utilisant les multipuits 

quantiques  AlxGa1-xN/GaN [24], les cellules photovoltaïques à base de multipuits  

InGaN/GaN [25], le transistor à effet de champ dans le puits Si0.3Ge0.7/Ge  avec haute 

mobilité [26], le laser au puits quantique GaAs/Al0.3Ga0.7As caractérisé par son faible courant 

de seuil et sa robustesse vis à vis de la température [27].  

 

 Ces applications technologiques importantes reposent en premier lieu sur les 

propriétés physiques de ces systèmes à l'échelle microscopique. En effet, le confinement des 

porteurs de charge ( électrons ou trous ) dans une direction conduit à la quantification du 

spectre d'énergie qui se traduit  par l'apparition de sous-bandes modifiant ainsi de façon 

radicale la structure de bande, la densité d'états et les fonctions d'ondes. [28]. 

L'avantage de ces systèmes est la flexibilité avec laquelle ces grandeurs physiques essentielles 

peuvent êtres modifiées à souhait par exemple, en agissant sur la largeur du puits,  en dopant 

le matériau, en appliquant un champ externe ( électrique et/ou magnétique ), en choisissant les  

matériaux des barrières et enfin en soumettant le système à des contraintes mécaniques [29].  

 

 L'interprétation des résultats expérimentaux ou bien la prédiction de propriétés 

physiques mesurables nécessite un apport théorique conséquent : La structure électronique du 

système qu'on peut obtenir par diverses méthodes. Calculer la structure de bande d’un cristal, 

revient à déterminer l'évolution de  l'énergie en fonction du vecteur d’onde des électrons ou 

des trous dans la première zone de Brillouin [29].  

  

 Dans notre cas, celui des semiconducteurs dont nous sommes concernés ici,  la 

structure de  bandes constitue l'élément le plus  important dans la compréhension des 

propriétés électroniques [30-33] et optoélectroniques [34-37].   
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 Plusieurs  méthodes pour  calculer la  structure de  bandes  existent, parmi celles-ci,  

on peut citer : La méthode  des orbitales atomiques [38], aussi appelée approximation des 

liaisons fortes  ( tight binding method ), la méthode du pseudopotentiel [39], la méthode de la 

fonction de Green ou KKR ( Kohn Korringa Rostoker) [40] ou  encore les méthodes linéaires 

introduites par Andersen [41] telles que la méthode LMTO et LAPW.  

 Pour  les semiconducteurs, une méthode quasi-empirique toute particulière dite 

méthode k.p [42] est très utilisée à cause de sa grande simplicité et de son efficacité déjà  

prouvée. Cette  méthode,  très utilisée pour construire la structure de bande [42-45] dans un 

cristal, est basée sur la théorie des perturbations et s’effectue généralement autour  d’un 

extremum dans l’espace réciproque ;   les états de Bloch de cet extremum étant pris comme 

base.  Dans la plupart des cas, ce dernier se situe au milieu de la zone, c’est-à-dire au point Г. 

Ceci est le cas pour une grande majorité de semiconducteurs III-V tels que GaAs , AlAs, 

InSb, InAs [46].  

 

 Dans le cas des hétérostructures, cette  méthode a été intelligemment adaptée  en 

imposant la continuité du courant de probabilité à travers les interfaces. Tout notre travail 

dans  cette thèse repose sur cette méthode, c'est pourquoi nous lui consacrons entièrement le 

présent chapitre.   

  

II. La Méthode k.p 

 Dans sa forme la plus simple, la théorie k.p est valable juste au voisinage de 

l’extremum pour lequel elle est développée. Dans les semiconducteurs, contrairement aux 

métaux, ce sont les extrema des bandes qui jouent les rôles les plus importants à cause de leur 

implication dans plusieurs phénomènes physiques, d’où  l’intérêt de cette méthode de calcul.  

 Historiquement, la méthode k.p fut utilisée pour la première fois par Bardeen [47] 

dans son étude sur les métaux. Par la suite, elle a connu un développement élaboré sous 

Luttinger et Kohn [48]  qui l’ont appliqué à la bande de valence des semiconducteurs, pour le 

cas des semiconducreurs à gap étroit,  Kane [49]  étudia en détail le couplage k.p entre la 

bande de conduction et les bandes de valence et aboutit à l’Hamiltonien k.p qui porte son 

nom.  Allant beaucoup plus loin, Cardona et Pollak [50] montrèrent que cette méthode permet 
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en fait de décrire la structure électronique à travers toute la zone de Brillouin et ce en utilisant 

une matrice d’ordre 15.  

 II.1 Développement de la méthode 
  

           Dans un cristal tridimensionnel, l’équation de Schrödinger pour un électron s’écrit [51]  

ߖ	ܪ                                               =                                     (1.1)                                        ߖ	ܧ

où  ܪ est l’Hamiltonien à une particule, ߖ et E étant respectivement la fonction  d’onde et 

l’énergie   propre de l’électron.  Le théorème de Bloch stipule que la solution s’écrit   sous la 

forme  suivante [39] 

(Ԧݎ)ሬԦߖ                                                     = ݁ሬԦ .ሬሬԦݑሬԦ                                         (1.2)                                      (Ԧݎ)

où ݑሬԦ est une fonction périodique, n et  k (Ԧݎ)


 étant respectivement l’indice de bande et le  

vecteur d’onde qui sera limité à la première zone de Brillouin. La substitution de  (1.2) dans  

(1.1)  donne comme suit une équation pour la partie périodique ݑሬԦ       : [39]   (Ԧݎ)

                    ቂ మଶబ 	+	 ћబ ሬ݇Ԧ. Ԧ +	ћమమଶబ + ቃ(Ԧݎ)ܸ (Ԧݎ)ሬ݇Ԧ݊ݑ =  (1.3)        (Ԧݎ)ሬ݇Ԧ݊ݑ(ሬ݇Ԧ)݊ܧ

 Dans l’équation (1.3)  ܸ(ݎԦ) est un potentiel ayant la périodicité  du cristal et Ԧ	est 

l’impulsion de l’électron avec m0 représentant  la masse à l’état libre de ce dernier. 

Considérant un semiconducteur dont la bande de conduction et les bandes de valence ont leur 

extrema au centre de la zone,  c’est-à-dire au point ሬ݇Ԧ = 0,	 l’équation (1.3) devient [39] : 

                                   ቂ మଶబ 	+ ቃ(Ԧݎ)ܸ	 0݊ݑ =                                         (1.4)                   0݊ݑ(0)݊ܧ

L’équation de (1.4) permet de trouver les solutions ݑ	et les énergies correspondantes En(0). 

 La méthode k.p consiste à traiter le terme 
ћబ ሬ݇Ԧ. Ԧ +	ћమమଶబ    dans l’équation (1.3) comme 

une perturbation.  

A l’ordre 2, l’application   de la théorie des perturbations à l’Eq. (1.4) donne [39]  
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Les fonctions de Bloch, quant à elles, sont données par [39] 

0 0

0 0
0 0 0

.m n

nk n m
m n n m

u k p u
u u u

m E E

 

 


                    (1.6) 

Si on tient compte de l’interaction  spin-orbit,  l’Hamiltonian de couplage suivant [51] 

ୀ	ௌைܪ         	 ћସబమమ ൫∇ሬሬԦܸ×Ԧ൯.                                               Ԧ                       (1.7)ߪ

s’ajoute à (1.3). Dans la formule (1.7),  c est la vitesse de la lumière dans le vide, V est  le 

potentiel périodique du cristal, p est l’impulsion de l’électron  et ߪԦ		  sont les matrices de 

Pauli.     

II.2 Les fonction d’onde au centre de la zone  

 Les fonctions d’onde de l’atome d’hydrogène,  sont de la forme suivante [52] : 

  , , ,( , , ) ( ) ( , )
l ln l m l mr R r     Y                     (1.8) 

où ( )R r   est la partie radiale, tandis que les fonctions , ( , )
ll m  Y   sont les harmoniques 

sphériques.  L’indice n est le nombre quantique principal représentant la couche électronique 

de l’atome,  l est le nombre quantique orbital et ml  est  le nombre quantique magnétique. En  

cordonnées cartésiennes,  pour  l = 0,  l’orbitale atomique sphériquement symétrique as  

s’écrit    [52 ]   

                      

0

3
0

1
a

r
as

a
e




                                         (1.9) 

où    0a   est le rayon de Bohr. A partir des fonctions propres de la formule (1.8), on peut 

construire des fonctions d’onde réelles par combinaison linéaire,  dans le cas des états 2p, on 

aboutit aux fonctions d’onde  , ,a a ax y z  données par [52] :   
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                                                (1.11) 
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                                                  (1.12) 

qu’on notera    ,x yp p   et  .zp L’introduction du spin et son couplage avec le moment 

orbital conduit à des états propres de moment cinétique total    J = 3/2   et   J = 1/2  

respectivement.  Faisant usage des coefficients de  Clebsch-Gordan les états propres  
a

J M

sont donnés par [53] 

                  11

3 3

2 2 a

 Y                                           (1.3) 

                    10 11

3 1 2 1

2 2 3 3a

   Y Y               (1.14) 

                    1 1 10

3 1 1 2

2 2 33a
    Y Y              (1.15) 

                    1 1

3 3

2 2 a
  Y                                         (1.16) 

                    10 11

1 1 1 2

2 2 33a

   Y Y               (1.17) 

                   1 1 10

1 1 2 1

2 2 3 3a
    Y Y              (1.18) 

       

Pour l =1,  les fonctions   
ll mY   satisfont [53] 
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11

2
a ax iy

i



Y                                                           (1.19) 

                                     10 aziY                                                                      (1.20) 

                                                             1 1 2
a ax iy

i

Y                                                        (1.21) 

 Dans les semiconducteurs III-V,  le groupe ponctuel  est Td , et  au centre de la zone 

l’équation de Schrödinger  (1.4) reste invariante sous l’effet de toute les opérations de ce 

groupe. Ceci confère aux solutions ݑ certaines propriétés particulières de symétrie. Pour la 

bande de valence, et sous l’effet des opérations de Td,  les parties orbitales des fonctions 

propres    ݑ  qu’on notera X, Y et Z se transforment de  façon  analogue à celle des orbitales  

, ,a a ax y z  sous l’effet du groupe orthogonale O(3). Par conséquent,  on écrit [53] : 

 

                   ቚଷଶ ; ଷଶ = − ଵ√ଶ |(ܺ + ܻ݅)↑ۧ                              (1.22) 

                                  ቚଷଶ ; ଵଶ 	= ଵ√ |−(ܺ + ܻ݅) ↓ 	+2	ܼ	↑ۧ               (1.23) 

                  ቚ	ଷଶ ; − ଵଶ 	= ଵ√ |(ܺ − ܻ݅) ↑ 	+2	ܼ	↓ۧ             (1.24) 

                  ቚଷଶ ; − ଷଶ = ଵ√ଶ |(ܺ − ܻ݅)↓ۧ	                             (1.25) 

                   ቚଵଶ ; ଵଶ = ଵ√ଷ |(ܺ + ܻ݅) ↓ 	+ܼ	↑ۧ                      (1.26) 

                                  ቚଵଶ ; − ଵଶ = ଵ√ଷ |(ܺ − ܻ݅) ↑ −	ܼ	↓ۧ                   (1.27) 

 

II.3 Hamiltonien  de Dresselhaus–Kip–Kittel  

 L’eq. (1.6) , représente la fonction d’onde à l’ordre 1 des perturbations, dans le cas 

générale, la fonction d’onde s’écrit sous  la forme suivante [54] 

                                          
0( )n

nk m m
m

u c k u                                         (1.28) 
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 En substituant l’Eq. (1.28)  dans (1.3), et en projetant sur l’état  0nu  ,  on obtient [54] : 

                                                         ቈቆܧ(0) + ћଶ݇ଶ2݉ቇߜ + ћ݉ ሬ݇Ԧ. Ԧ ܿ (݇) =  				(1.29)																								൫ሬ݇Ԧ൯ܿ(݇)ܧ
   

  où l’élément de matrice nmp


 est donné par [54]  

                                                

3

c

nm n m

V

u pu rp d 


                                (1.30) 

 Dans la formule (1.30),  Vc est le volume d’une maille élémentaire alors que ߜ est le 

symbole de Kronecker.  

Dans l’Eq. (1.29)  traitant le terme  
ћబ ሬ݇Ԧ.  Ԧ comme une perturbation, pour l’Hamiltonien

k.p,  on obtient  alors les éléments  de matrice suivants [55] 

              

2 2 2

2
0 0

. .
( )

2
i j

ij v ij
v

k p k pk
H E

m m E E
 

 

  


   
 

                          (1.31) 

 Dans l’Eq. (1.31),  Ev  est l’énergie  du maximum de la bande de valence au point Г et 

 	 désigne	 toute	 les	 autres	 bandes	 non	 dégénérées	 avec	 celle-ci. Dans la base 

, ,X Y Z   , 	écrite	sous	forme	matricielle	l’Eq.(1.31)	porte	le	nom	d’Hamiltonien		
Dresselhaus–Kip–Kittel et est représentée  par  [56] 

 

2 2 2

2 2 2
3 3

2 2 2

( )

( )

( )

v x y z x y x z

x y x v y z x y z

z x z y v z x y

E Lk M k k Nk k Nk k

H Nk k E Lk M k k Nk k

Nk k Nk k E Lk M k k

   
 

    
    

 (1.32) 

avec un Hamiltonien similaire pour les états de spin down, c’est-à-dire , ,X Y Z   .     

Ecrit de façon compacte pour les deux états de spin, l’Hamiltonien s’écrit alors  [56] 

                                      

3 3
6 6

3 3

0

0
x

x
x

H
H

H

 
  
 

                                                     (1.33) 
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Dans l’Eq. (1.32) définissant l’ Hamiltonien  de Dresselhaus–Kip–Kittel les paramètres L, M 

et N  sont donnés respectivement par [56]  

 

                          

2
2 2 2

2
0 02

x

v

X pk
L

m m E E 


 

 
                                              (1.34) 

                          

2
2 2 2

2
0 02

y

v

X pk
M

m m E E 


 

 
                                            (1.35) 

              

2

2
0

x y y x

v

X p p Y X p p Y
N

m E E 

   



                    (1.36) 

Sur la base  , ,X Y Z   , , ,X Y Z    , l’Hamiltonien spin-orbit SOH  s’écrit 

[57]  

ௌைܪ = ∆బଷ ۈۈۉ
ۇ 		0							 − ݅											0													0											0										1				݅												0												0													0											0						 − ݅				0											0												0									 − 1										݅											0				0											0								 − 1													0										݅											0		0										0										 − ݅								 − ݅									0											0		1												݅															0													0								0											0 ۋۋی

 (1.37)   		ۊ

Incluant l’interaction spin-orbite,  l’Hamiltonien total devient  

                                         6 6x SOH H H                                                               (1.38) 

Avec l’inclusion de HSO seuls, J et mJ  sont de bons nombres quantiques et la  base la mieux 

adaptée est alors celle donnée par les Eqs. (1.22-27).  

Dans cette base,  ܪௌை est diagonal, explicitement sa matrice est donnée par [51] 
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ௌைܪ = ∆బଷ ۈۈۉ	
ۇ 		1								0								0								0								0											0				0								1								0									0								0										0					0								0								1									0								0										0				0								0								0									1									0									0				0								0								0									0				 − 2									0				0								0								0									0								0				 − ۋۋی2

 (1.93)		ۊ

    II.4 Hamiltonien  de Luttinger Kohn 6x6 

 L’Hamiltonien k.p dans la base (1.22-27),  s’obtient à partir de la relation suivante 

[58] 

                          
1

LKH AHA                                            (1.40) 

où H  est l’ Hamiltonien de l’Eq. (1.38). 

Dans l’Eq. (1.40),  A est une matrice unitaire  reliant les deux bases qui est explicitement 

donnée par [58] 

ܣ = 	

ۈۉ
ۈۈۈ
ۈۈۈ
ۈۈۈ
ۇۈۈ

	−1√2 								−݅√2 										0												0										0											0								0											0								ඨ23								−1√6 							−݅√6 										0	
				 	1√6										−	݅√6 									0										0									0										ඨ23							0														0												0									 1√2								−݅√2 									0							0														0								 	1√3									 	1√3									 	√݅3 									0							 	1√3										−݅√3 											0												0												0									 ۋی3√1−

ۋۋۋ
ۋۋۋ
ۋۋۋ
ۊۋۋ
		(1.41) 

    

L’Hamiltonien 6×6 LKH  résultant  porte le nom d’hamiltonien de Luttinger-Kohn et donné 

par  [59-60] 
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ܪ = −
ۈۉ
ۈۈۈ
ۈۈۈ
ۇۈۈ

ܲ + ܳ										 − ܵ										ܴ											0								 − ௌ√ଶ										√2ܴ−ܵା											ܲ − ܳ										0												ܴ								 − √2ܳ								ටଷଶ ܵ	ܴା														0												ܲ − ܳ										ܵ									ටଷଶ ܵା										√2ܳ	0																	ܴା											ܵା										ܲ + ܳ		 − √2ܴା	 			− ௌశ√ଶ− ௌశ√ଶ 						− √2ܳ									ටଷଶ ܵ 					− √2ܴ									ܲ + ටଷଶ									2ܴା√0											߂ ܵା									√2ܳ									 − ௌ√ଶ 										0									ܲ + ۋی߂
ۋۋۋ
ۋۋۋ
 (1.42)				ۊۋۋ

 

où  

                                              
ܲ = ћమଶబ ଵ(݇௭ଶߛ +	݇ଶ)                                             (1.43) 

                            ܳ = ћమଶబ ଶ(−2݇௭ଶߛ +	݇ଶ)                                          (1.44) 

                           ܵ = √3 ћమబ ଷ݇௭(݇௫ߛ −	 ݅݇௬)                                       (1.45) 

 

                        ܴ = √3 ћమଶబ ଶ(݇௫ଶߛ−) − ݇௬ଶ)  ଷ݇௫݇௬)                   (1.46)ߛ2݅	+

avec       

                                 						݇ଶ = ݇௫ଶ + ݇௬ଶ                                                  (1.47) 

Dans les Eqs. (1.43-47), les paramètres sans dimensions   ,ଵߛ ,ଶߛ  ଷߛ sont  des grandeurs  

phénoménologiques appelées constantes  de Luttinger,   m0 et  ћ étant ici respectivement la 

masse d’électron au repos et la constante de Planck réduite ( / 2h   ), quant à Δ,  il représente 

l’éclatement entre  les bandes de valence de symétrie Г8 et celles de symétrie Г7 dû à 

l’interaction spin-orbite,  c’est à dire entre les bandes des trous lourds et légers d’une part et la 

bande split-off d’autre part, tandis que ݇௫, ݇௬, ݇௭  sont respectivement les composantes x, y, z 

du vecteur d’onde  k


.  
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Les vecteurs de base des Eqs.(1.22‐27) correspondent aux fonctions de Bloch ݑ au point k


 

= 0 et  sont explicitement données par  

ଵݑ      = − ଵ√ଶ |(ܺ + ܻ݅)↑ۧ                                 (1.48) 

ଶݑ     = ଵ√ |−(ܺ + ܻ݅) ↓ 	+2	ܼ	↑ۧ                    (1.49) 

ଷݑ	    = ଵ√ |(ܺ − ܻ݅) ↓ +2	ܼ	↑ۧ                        (1.50)  

ସݑ     = ଵ√ଶ |(ܺ − ܻ݅)↓ۧ	                                    (1.51) 

ହݑ      = ଵ√ଷ |(ܺ + ܻ݅) ↓ 	+ܼ	↑ۧ                         (1.52) 

ݑ      = − ଵ√ଷ |(ܺ − ܻ݅) ↑ −	ܼ	↓ۧ                     (1.53) 

 

III. Energie au voisinage d’un extremum  

 Au voisinage d’un extremum situé au point 0k k
 

 , à l’ordre 2,  l’énergie s’écrit [61] 

0

23
0 0

0
, 1

1
( ) ( ) ( )( )

2
n

n n i i j j
i j i j k k

E
E k E k k k k k

k k 


   

 
 

 
  (1.54) 

On définit les composantes *
ijm  du  tenseur de  la masse effective   comme suit [61]  

                0

2

* 2

1 1 n

ij i j k k

E

m k k





   
                              (1.55) 

Dans le cas de la bande de valence de GaAs, au centre de la zone de Brillouin,   l’Hamiltonien 

(1.42) de Luttinger-Kohn donne lieu à une double dégénérescence des bandes des  trous 

lourds et légers, la bande split off quant à elle étant séparé de celles-ci par l’interaction spin 

orbite Δ.  

 Pour un vecteur d’onde k

 le long de la   direction [001] au sein de la zone de Brillouin, les 

éléments non diagonaux dans l’Hamiltonien de Luttinger-Kohn (1.42) sont nuls. Les trous 

lourds, légers, et split off ont alors les énergies suivantes [39]  
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2 2

2
z

hh
hh

k
E

m
                               (1.56) 

             

2 2

2
z

lh
lh

k
E

m
                                (1.57) 

             

2 2

2
z

sp
sp

k
E

m
  

                       (1.58) 

    Où on a introduit  les masses effectives hhm , lhm  et  spm  des trous lourds, légers et split-off 

respectivement données par[55] 

                  

0

1 22hh

m
m

 



                           (1.59) 

                          

0

1 22lh

m
m

 



                          (1.60) 

                           

0

1
sp

m
m


                                   (1.61) 

Au voisinage du  point Г, le couplage entre les bandes étant  faible la dispersion des bandes  

est  parabolique. Cependant, à mesure qu’on s’éloigne du centre de la zone le couplage entre 

les bandes introduit une non-parabolicité importante se traduisant par une dépendance en 

énergie très  marquée de la masse effective.  

Si on prend la limite  Δ ,    le couplage à la bande split off s’annule et  l’Hamiltonien 6

6 de Luttinger-Kohn se réduit à une matrice 44,  les énergies des trous lourds et légers sont 

alors données respectivement par [55] 

 

2 2 2
( )hhE k P Q S R    


             (1.62) 

2 2 2
( )lhE k P Q S R    


              (1.63) 
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IV. Effet d’un champ extérieur  et théorème de la masse effective  

  La vitesse de groupe d’un électron dans un cristal  occupant la bande n d’énergie ܧ൫ሬ݇Ԧ൯		est donnée par [55]  

ሬሬሬሬԦݒ         = ଵћ ∇ሬሬԦܧ(ሬ݇Ԧ)                              (1.64) 

Pour une bande isotrope, cette vitesse et le vecteur d’onde sont parallèles on a alors 

ݒ         = ଵћ ௗா(ሬԦ)ௗ                                   (1.65) 

 Supposons maintenant que ce système est plongé dans un champ électrique extérieur   ξԦ  
suivant l’axe x et examinons de près le mouvement de l’électron. On supposera que l’électron 

restera dans la même bande, c’est-à-dire qu’on néglige les transitions interbandes dues au 

champ  ξԦ  considéré trop faible pour ce genre de processus. 

Du fait de sa charge –e  l’électron  ressent une force -e	ξԦ     , qui effectuera sur ce dernier un 

travail  -e	ξ݀ݔ  quand celui-ci se déplace d’une distance  dx=vg.dt pendant le temps dt. Ce 

travail produit un changement d’énergie dE  qui se traduit par un changement  dk


 du vecteur 

d’onde k


 qu’on cherche. On a    

   dE=-e ξ dx = -e ξ 
ௗ௫ௗ௧   dt = -e ξ vg dt               (1.66)   

  En remplaçant  la vitesse   ݒ   par sa formule dans l’équation (1.66),  on obtient : 

               ħ dk= -e ξ dt                                        (1.67). 

en notant par a l’accélération de l’électron, prenant la dérivée de (1.65) par rapport à t  on 

obtient  

           ܽ = ଵћ ௗమாௗమ ௗௗ௧                                 (1.68) 

   La substitution de l’équation  (1.67) dans (1.68) donne :  

          ܽ = − ଵћమ ௗమாௗమ e ξ                               (1.69) 
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En notant par m*  le terme  
ћమమಶೖమ 	,  l’Eq. (1.69)  donne   

                                                F = m* a = - e ξ                            (1.70)   

dont la forme rappelle bien la loi de Newton de la mécanique classique où la masse réelle m  

est remplacée par la masse effective m*.  Le traitement aboutissant à l’Eq.(1.70) repose sur 

l’isotropie de ܧ൫ሬ݇Ԧ൯ et sa parabolicité c’est-à-dire  

             

          
2 2

0 *
( )

2n n

k
E k E

m
 


                                  (1.71) 

la masse effective m* étant donnée par [55] 

     

2

0 0

*
0 0 0 0

1 1 2
1 m x n

m n n m

u p u

m m m E E

 
  

  
               (1.72) 

où les éléments de matrice entrant dans (1.72) vérifient [55] 

2

0 0m x nu p u =
2

0 0m y nu p u =
2

0 0m z nu p u      (1.73) 

La  masse effective est mesurée expérimentalement par  résonance cyclotron [62], 

spectroscopie optique [63], absorption infrarouge [64], effet Hall [65] ou encore des mesures 

photovoltaïques [66].  

 V. Formalisme de la fonction enveloppe  

 Le formalisme  de la fonction enveloppe permet de résoudre l’équation de Schrödinger 

de façon approchée et très économique quand le système est perturbé par des  sollicitations 

externes, telles que  des champs électriques et/ou magnétiques statiques. Elle fut pour la 

première fois introduite par Luttinger et Kohn [48]  dans leur  célèbre article traitant du 

mouvement des électrons et des trous quand le champ cristallin est perturbé par des impuretés 

ou un champ magnétique externe. Plusieurs auteurs l'ont utilisé par la suite, par exemple, 

Luttinger a exploité ses résultats pour développer sa théorie de la résonance cyclotron [67],  

elle fut utilisée aussi dans l’étude de la bande de valence du Germanium et du Silicium  dans 

un champ magnétique par V. Evtuhov [68], Pidgeon et Brown [69] l'utilisèrent dans l'étude 



Chapitre I                                                                                   Structure  de bandes d'énergie 

18 

 

d'expériences d'absorption interbande  et rotation Faraday  dans le semiconducteur à bande 

interdite étroite antimoniure d'indium (InSb), d'un autre côté, Graf et Vogl [70]  dans le cadre 

de la méthode des  liaisons fortes ont su  construire une théorie qui  inclut les effet d'un champ 

électromagnétique et décrit en même temps  la réponse diélectrique.  Sirenko et al.  [71]           

étudièrent dans le même  cadre la diffusion des trous et les transitions optiques dans les 

nitrures aussi bien dans leurs structures wurtzite que blende. Plus récemment,  S-H Park  et S-

L Chuang [72] l'utilisèrent dans l'étude des effets piézoélectrique dans le nitrure de Gallium 

(GaN)  sous les formes  Blende et wurtzite.  

  

V.1-  Semiconducteur massif  

 Dans cette méthode, la fonction d’onde recherchée est développée sur la base des 

fonctions de Bloch 
0,

( )
l k

u r


 où l indique l’indice de bande et  0k


  le vecteur d’onde de 

l’extremum dans  la zone de Brillouin. Mathématiquement cela est traduit par [54] 

 
0,

( ) ( ) ( )l l k
l

r f r u r  


      (1.74). 

Dans l’Eq.(1.74),  la fonction ( )lf r


 est dite fonction enveloppe, ses variations spatiales sont  

beaucoup plus lentes que celles des fonctions de Bloch. Pour que cette approximation de la  

fonction ( )r  soit valable,  il  faut que la perturbation externe qu’elle décrit ne varie  

pratiquement pas sur l’étendue  d’une maille élémentaire. La perturbation externe doit donc  

varier très lentement, c’est-à-dire on ne ressent ses variations que sur  l’échelle de plusieurs 

mailles voire plusieurs dizaines ou plus par exemple. 

 

  V.2  Cas des hétérostructures  

 L' application de ce  formalisme aux cas des hétérostructures doit se faire avec 

beaucoup de précautions à  cause de la présence d'interfaces où les fonctions de Bloch 

0,
( )

l k
u r


  
 de l'Eq. (1.74 ) ne sont plus les mêmes de part et d'autre de chaque interface. 

Dans le cas des hétérostructures, on procède comme suit: On considère chaque couche 

homogène comme un système massif auquel on applique le développement donné par 

l'Eq.(1.74). Notant par   
0,

A

l k
u  et 

0,

B

l k
u   respectivement les fonctions de Bloch des matériaux A et 
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B donnant par leur juxtaposition lieu à une interface abrupte, on écrit la fonction d'onde   

dans les matériaux A et B respectivement comme[54]    

 

  
0,

( ) ( ) ( )A A
l l k

l

r f r u r  


            (1.75) 

 
0,

( ) ( ) ( )B B
l l k

l

r f r u r  


             (1.76) 

où ( )A
lf r   et   ( )B

lf r  sont respectivement les fonctions enveloppes dans les matériaux A et B. 

On note ici que les fonctions enveloppes varient lentement par rapport aux fonctions de 

Bloch. Dans le cas de l'interface GaAs/Al0.3Ga0.7As, la vaste majorité des auteurs[54] 

négligent la faible différence qui existerait entre les fonctions de Bloch des deux matériaux en 

prenant 

     0 0, ,
( ) ( )A B

l k l k
u r u r 

 
                           (1.77) 

justifiant à postériori cette supposition par comparaison des résultats obtenus à des données 

expérimentales. A titre illustratif, passons en revue quelques travaux ayant fait usage de cette 

approche.    

 Dans leurs études des niveaux de Landau des trous dans le puits quantique 

GaAs/Al0.5Ga0.5As,  U. Ekenberg et M. Altarelli [73]  trouvent un bon accord avec les 

résultats  expérimentaux de la résonance cyclotron [ 74]. Mentionnons aussi les travaux de M. 

Altarelli et al. [75] qui  ont calculé la structure de bande des trous dans les puits quantiques et 

super-réseaux à base de GaA et Al1-xGaxAs respectivement pour x =0,51 et 0,21. D'autre part, 

A. Twardowski et  C Hermann [76]   menèrent une étude théorique de la photoluminescence 

dans le puits quantique GaAs/Al0.21Ga0.79As et trouvèrent un bon accord avec l'expérience. 

D'un autre côté, les résultats  sur l’effet tunnel résonant de  R. Wessel et M. Altarelli [77]  

comparent favorablement avec l'expérience. 

  

 



Chapitre I                                                                                   Structure  de bandes d'énergie 

20 

 

V.3 Conditions aux limites de Ben-Daniel-Duke et les conditions généralisées  

 A partir des équations (1.75-77), on tire la continuité de l'enveloppe qu'on exprime 

comme 

                    ( ) ( )w Bf z f z                                (1.78) 

En plus, si on intègre l'équation de Schrödinger à travers l'interface, on obtient  

               
* *

( ) ( )1 1w B

w B

df z df z

m dz m dz


                     
(1.79) 

à partir des Eqs. (1.78) et (1.79),  il est facile de montrer la continuité du courant  de 

probabilité suivant  

             

*
*

*
( )

2z

df df
J i f f

m dz dz
  


                (1.80) 

les Eq. (1.78) et (1.79) sont dites conditions de Ben-Daniel-Duke [78]. 

 

 L'approximation de la fonction enveloppe dans certains systèmes   a été modifiée par 

nécessité  dans des hétérostructures telles que  GaSb/InAs où les conditions de Ben-Daniel-

Duke ne sont plus valables[79].   

 Ce genre de problème fut traité  pour la première fois par  Ando et  Mori [80] qui 

utilisèrent  une matrice de transfert  pour la détermination du spectre d'énergie dans un super-

réseau GaSb/InAs. Quant à  Altarelli [81], il opta pour la  symétrisation de l'Hamiltonien de 

Kane pour calculer la structure de  bande d'un super-réseaux InAs/GaSb.  

En revanche, Foreman [82] a montré que la symétrisation de l'Hamiltonien  conduit à des 

résultats non physiques, particulièrement  pour les trous lourds et légers aussi bien dans un 

puits quantique  qu'un  super-réseau. 

  M. G. Burt [83] développa une méthode  avec un traitement rigoureux pour les 

hétérostructures abruptes  pour connecter les fonctions d'ondes des deux matériaux en 

justifiant l'approximation de l'Eq. (1.77) qui estima l'erreur sur l'énergie des électrons  de 

l'ordre 0.25 % si la différence entre les fonctions de Bloch de part et d'autre de l'interface est 

de l'ordre de 5%. 
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   Foreman [82] exploitant  les résultats de Burt alla plus loin  trouver les conditions 

aux limites les plus générales en utilisant dans sa démarche la conservation du courant de 

probabilité donné par [82,84] 

^ ^1
( ) [( , ) (V V , )]

2
J r

        
 

               (1.81) 

où   et    sont deux fonctions d'ondes à plusieurs composantes solutions de l'équation de 

Schrödinger. Dans cette formule, l'opérateur vitesse est donné par [84] 

     

^ 1
V

j jH

k





                                                   (1.82) 

jH  étant l'Hamiltonien massif de la couche j de  l'hétérostructure.  

 

V.4 Les énergies d’un électron dans un Puits quantique 

 

 

                                                        L 

matériau B 

                                                    matériau A 

 

                        V0 

           Figure 1.1: Profil d’un puits quantique de  profondeur V0 

  

 On considère un puits quantique de largeur L et de profondeur V0 avec l’axe de 

croissance pris comme étant la direction z. L’équation de Schrödinger dans le cadre de la 

masse effective s’écrit alors comme [55] 
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2 2

* 2
( ) ( ) ( )

2 n n

d
V z F z EF z

m dz

 
   
 


            (1.83) 

Le potentiel  ( )V z  prenant la forme suivante  

 

(ݖ)ܸ	            = 	൞			0											ݎݑ			ݖ|| ≤ ଶ					 ܸ										ݎݑ				ݖ|| 	> ଶ	                      (1.84) 

 

Les fonctions enveloppes ( )nF z  solutions de l’équation (1.83) sont données par [55] 

(ݖ)ܨ = 			 ۔ۖەۖ
ۓ ݖ																														௭݁ܣ	 < − ଶ									ܣ	ݏܿ(݇ݖ) 														− 	 ଶ ≤ ݖ	 ≤ ଶ				ି݁ܣ௭																										ݖ > ଶ	          (1.85) 

pour les fonction pairs et par   

 

(ݖ)ܨ = 			 ۔ۖەۖ
ۓ ݖ																														௭݁ܤ	− < − ଶ									ܤ	݊݅ݏ(݇ݖ) 														− 	 ଶ ≤ ݖ	 ≤ ଶ				݁ܤ௭																										ݖ > ଶ	          (1.86) 

pour les fonctions impaires. Dans ces équations,  A et B sont des constantes de normalisation 

des fonctions enveloppes  correspondant aux états liées  [55]. Notons par En l'énergie propre, 

les vecteurs d'ondes  nk   et    n  s'écrivent  
 
  

                        
2 2

*2
n

n
A

k
E

m



                                               (1.87) 

                       
2 2

0 *2
n

n
B

E V
m


 


                                     (1.88) 
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*
Am  et   *

Bm   étant  respectivement les masses effectives dans les matériaux A et B.  

  En imposant les conditions de Ben-Daniel-Duke [78] sur la continuité de  ܨ(ݖ)	 et 

*

( )1 ndF z

m dz
  résultant  de la continuité du courant de probabilité, on  obtient  les équations 

suivantes [54]   

         

*

*
tan( ) 1,3,5....

2
n A n

B n

k L m
n

m k


                            (1.89) 

           

*

*
cot( ) 2,4,6....

2
n A n

B n

k L m
n

m k


                       (1.90) 

pour les états pairs et impairs respectivement. 

La résolution numérique  des équations (1.89) et (1.90)  nous permet d’obtenir les énergies 

propres des électrons  dans un puits quantique. 

Le traitement précédent des Eqs. (1.83-90) peut décrire des électrons dans la bande de 

conduction. Le cas des trous est beaucoup plus complexe car une description adéquate de 

leurs spectres nécessite l'utilisation de l'Hamiltonien 6×6 de Luttinger-Kohn déjà introduit en 

Sec. 2.1.3. Les sections suivantes de ce chapitre sont justement consacrées  à ce problème 

pour un puits ayant une direction de croissance suivant [001].      

 

  VI. Block diagonalisation de l'Hamiltonian de Luttinger-Kohn  

 Pour simplifier le calcul, nous utilisons la transformation unitaire U  de Broido et 

Sham [85] dans sa version  6×6  généralisée par les auteurs de la Réf. [60].  

Cela  consiste à utiliser une nouvelle base sur laquelle l'Hamiltonien devient block diagonal.  

Mathématiquement, ceci se traduit par   

ᇱܪ                                    =  .ା                                          (1.91)ܷܪܷ
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La matrice représentant U est donnée par  [60] 

 

U =  

ۈۈۉ
ۇۈ 							0															0						∅݅−݁	ߟ݅݁						ߟ݅−݁−								0											0														0												0	0											0												0									ߟ݅݁									ߟ݅−݁												00										0								∅݅݁											0												0										∅݅−݁ − 	ߟ݅݁						ߟ݅−݁									0											0														0														00											0												0									ߟ݅݁									ߟ݅−݁−										00												0									∅݅݁ ۋۋی

 (1.92)  ۊۋ

     

où   ∅  et ߟ	 sont à déterminer. En utilisant les Eqs. (1.42),(1.91) et (1.92), après un calcul 

laborieux l'Hamiltonien devient block diagonal en faisant pour ∅  et ߟ	 le choix suivant     

                                      ∅ = గସ − ଷఏଶ                           (1.93) 

ߟ                                       = ଷగସ − ఏଶ                           (1.94) 

obtenant alors  

ᇱܪ                                      = −൬ܪ 00                                       .൰                       (1.95)ܪ

Où  			ܪ   et   ܪ   vérifient la relation                

ܪ			                          = ∗ܪ                                         (1.96) 

qu'on peut aussi écrire  			ܪ = ௧ܪ .  Explicitement ܪ  est donné par  

ܪ = ۈۉ
ۇۈ ܲ + ܳ −ܴ|݃(ߠ)| − ݅ܵ −√2	ܴ|݃(ߠ)| + ݅ ௌ√ଶ−ܴ|݃(ߠ)| + ݅ܵ ܲ − ܳ √2	ܳ + ݅ටଷଶ ܵ−√2	ܴ|݃(ߠ)| − ݅ ௌ√ଶ √2	ܳ − ݅ටଷଶ ܵ ܲ + ∆ ۋی

 (1.97) 					ۊۋ

où  les grandeurs définissant  (1.91) sont données par 



Chapitre I                                                                                   Structure  de bandes d'énergie 

25 

 

                    ܴ = − ћమଶ √3	݇ଶ                           (1.98) 

                      

                    ܵ = ћమ  ଷ݇݇௭                           (1.99)ߛ3√

          

(ߠ)݃          = ඥߛଶଶ(cos ଶ(ߠ2 + ଷଶ(sinߛ ଶ(ߠ2 ݁ିଶఏ           (1.100) 

notant par  x yk k i k j 
  

  le vecteur d'onde parallèle à l'interface, l’angle θ   de l'Eq. (1.100) 

est alors définie   par                                            

ߠ                                             = tanିଵ ೣ                                               (1.101) 

La nouvelle base  1,6iw i   , quant à elle, est donnée par  [60]                 

ଵۧݓ|     = ଵ√ଶ (݁ିయഇమ ቚଷଶ ; ଷଶ − ݅݁యഇమ ቚଷଶ ; − ଷଶ)	          (1.102.a)        

 

ଶۧݓ|   = ଵ√ଶ (݅݁ିഇమ ቚଷଶ ; ଵଶ −	݁ഇమ ቚଷଶ ; − ଵଶ)              (1.103.b)         

 

ଷۧݓ|		 = ଵ√ଶ (−݅݁ିഇమ ቚଵଶ ; ଵଶ − 	݁ഇమ ቚଵଶ ; − ଵଶ)           (1.104.c)           

 

ସۧݓ|		 = ଵ√ଶ (݁ିయഇమ ቚଷଶ ; ଷଶ + ݅݁యഇమ ቚଷଶ ; − ଷଶ)	            (1.105.d)          

 

ହۧݓ|		 = ଵ√ଶ (−݅݁ିഇమ ቚଷଶ ; ଵଶ − ݁ഇమ ቚଷଶ ; − ଵଶ)            (1.106.e)        
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ۧݓ| = ଵ√ଶ (݅݁ିഇమ ቚଵଶ ; ଵଶ − ݁ഇమ ቚଵଶ ; − ଵଶ)                 (1.107.f)            

 

Malgré la block diagonalisation, le problème est encore ardu, une approximation assez 

répondue dite axiale consiste à négliger l'anisotropie ou  ‘’warping’’ en posant   

|(ߠ)݃|                     = ఊమ	ାఊయ	ଶ                                        (1.108) 

Si on néglige  la bande split-off ,  l'Hamiltonien  ( 1.97) se réduit à une matrice de 2x2 donnée 

par 

ܪ = ቆ ܲ + ܳ −ܴ|݃(ߠ)| − ݅ܵ−ܴ|݃(ߠ)| + ݅ܵ ܲ − ܳ ቇ          (1.109) 

 

VII. Structure électronique des trous dans un puits quantique 

 L'objet de notre travail est un puits quantique GaAs/AlxGa1-xAs symétrique,   par 

conséquent on  est on présence d'un dispositif constitué de deux hétérojonctions. 

Les semiconducteurs  GaAs et AlAs, ainsi que leurs alliages ont été particulièrement étudiés 

[86]. Les paramètres  de maille de ces deux semiconducteurs sont très proches, 5,6533 Å pour 

GaAs contre 5.6611 Å pour AlAs, c'est à dire une différence  de 0,14 % environ  [86]. Ceci 

permet une croissance sans  accumulation de contraintes de ces deux matériaux l'un sur l'autre 

ainsi que sur leur alliage AlxGa1-xAs.   Afin d'obtenir une barrière importante et garder un gap 

direct, on prendra  0,25 0,35x     pour l'alliage de la barrière.  

   

 Nous déterminons la hauteur de cette dernière dans la bande de valence par la règle 60 

%-40% [54] ,  c'est à dire dans notre cas pour les trous la barrière sera égale à 40 %  de la 

différence entre les gap des deux matériaux formant l'hétérojonction. A titre illustratif, pour x 

=0,3 celle-ci vaudra 149,6 meV. 
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 En utilisant la continuité de la fonction d’onde et du courant de probabilité, nous 

déterminons  les niveaux d’énergies pour notre puits quantique à T=300K. La normalisation 

de la fonction d’onde permet de trouver les fonctions d’ondes respectivement des trous lourds, 

légers et split-off.  

 

Pour le premier block, c'est à dire ܪ, l’équation de Schrödinger du système s’écrit :  

(ܴ)ߖ[ܫ(ݖ)ܸ	+ܪ]               =  (ܴ)                             (1.110)ߖܧ

 V(z) étant le potentiel de confinement de l'hétérostructure, I est la matrice unité et ߖ(ܴ) est 

la fonction d’ondes des trous. 

Pour résoudre l'Eq. (1.99) on considère d'abord le cas 0k   pour lequel le couplage entre les 

différentes bandes est nul. Dans ce cas là, α=h, l, s désignant le type de trou, c'est à dire 

respectivement trou lourd, léger et split off  les fonctions d'ondes sont alors données par   

( )
2( ) ( )cos( ( ) )

2 2

zb
a

k z

j zw
a a

z A j k j e z



 


              (1.111) 

( ) ( )cos( ( ) )
2j zw
a

z A j k j z z
                   (1.112) 

( )
2( ) ( )cos( ( ) )

2 2

zb
a

k z

j zw
a a

z A j k j e z



 

 
               (1.113) 

pour les états pairs et 

( )
2( ) ( )sin( ( ) )

2 2

zb
a

k z

j zw
a a

z B j k j e z



 


             (1.114) 

 ( ) ( )sin( ( ) )
2j zw
a

z B j k j z z
              (1.115) 

  
( )

2( ) ( )sin( ( ) )
2 2

zb
a

k z

j zw
a a

z B j k j e z



 

 
            (1.116) 

pour les états impairs. 
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Dans les Eqs.(1.111-116),  l’indice de sous bande est dénoté  j, ce dernier prenant les valeurs 

entières positives suivantes  1,2,3....., quant à b et w, ils désignent  respectivement les 

barrières et le puits. Les autres grandeurs sont comme suit : a  largeur du puits, zwk  et    zbk    

les vecteurs d’onde des trous respectivement dans le puits et les barrières. 0V  étant le  

potentiel de confinement et E(j) l'énergie propre leurs expressions sont données par 

                   
2

2 ( )
( ) w

zw
m E j

k j


 



                                          (1.117) 

                   

0
2

2 ( ( ))
( ) b

zb
m V E j

k j


 



                                   (1.118) 

 pour les bandes des trous lourds et légers, tandis que pour les trous de la split off on a :  

 

                
2

2 ( ( ) )
( )

s
s w
zw

m E j
k j

  



                                     (1.119) 

              

0
2

2 ( ( ) )
( )

s
s b
zb

m V E j
k j

  



                                 (1.120) 

Les masses des trous lourds et légers dans le puits sont données par : 

                        1 22
h
w

w w

m
m

 



                                              (1.121) 

                        1 22
l
w

w w

m
m

 



                                              (1.122) 

respectivement, alors que dans les barrières ces dernières sont données par   

                       1 22
h
b

b b

m
m

 



                                                 (1.123) 

                       1 22
l
b

b b

m
m

 



                                                  (1.124). 
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Dans le cas de split-off, ces mêmes grandeurs sont  

                          1

s
w

w

m
m


                                                         (1.125) 

                          1

s
b

b

m
m


                                                           (1.126) 

respectivement pour le puits et les barrières, dans toutes ces formules,  m désigne la masse de 

l’électron au repos, tandis que 1 2,w w     ,d'une part, et 1 2,b b    d'autre part, sont 

respectivement  les constantes de Luttinger dans le puits,  et les barrières.  

Pour le cas 0k  ,  le couplage entre les bandes devient important, nous écrivons dans ce cas 

la fonction d'onde comme   |ߖ	(ܴ)ۧ = ݁݅݇.ሬሬԦݎԦ ∑ ଵۧ݊ℎ݆=1ݓ|(ݖ)ℎ(݇)݆߰ℎ݆ܣ + ݁݅݇.ሬሬԦݎԦ ∑ ଶ݈݆ۧ݊=1ݓ|(ݖ)݈݆߰(݇)݈݆ܣ +݁݅݇.ሬሬԦݎԦ ∑ 1=݆ݏଷۧ݊ݓ|(ݖ)ݏ݆߰(݇)ݏ݆ܣ 					                                                                            (1.127) 

Dans le développement (1.127), les coefficients ܣ(݇), ,(݇)ܣ  ௦(݇) sont des nombresܣ

réels  à déterminer. En remplaçant l'expression de   ߖ(ܴ) dans (1.110) et en projetant sur 

les états propres ߰(ݖ), ߰(ݖ) et ߰௦(ݖ) déjà trouvés  pour k = 0  on transforme le 

problème en un problème matriciel aux valeurs propres pouvant être résolu par des méthodes 

standards d'algèbre linéaire.    

Pour la partie numérique de notre travail, nous avons développé des codes de calcul en 

langage Fortran que nous avons exploité pour trouver les résultats de la section suivante.   

 

VIII. Résultats numériques    

VIII.1 Spectres et fonctions d'ondes: Effet de la largeur   

 Nous montrons dans la figure 1.2 le spectre d'énergie en fonction du vecteur d'onde  k 

pour un puits de largeur  25 Å où nous trouvons trois sous-bande correspondant 

respectivement aux trous lourds (HH),  légers (LH) et  split-off (sp). Du fait de la faible 
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largeur du puits un seul état lié par type de trou (HH, LH, SP) est présent. Par ailleurs,  il faut 

aussi noter la levée de dégénérescence en k = 0 des sous bandes HH et LH qui provient de la 

différence de leur masses le long de la direction de croissance.  Nous avons aussi étudié l'effet 

de la split-off sur le spectre, les résultats sont montrés en pointillés sur la même figure. Nous 

constatons un effet appréciable de celle-ci  pour les grandes valeurs de k  particulièrement 

pour la sous bande des trous légers.  
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Figure 1.2: Structure de la bande de valence pour un puits quantique de largeur a= 25 Å en ligne 
continue en incluant la sous bande split-off (sp) et en ligne discontinue où  la sous bande split-off (sp) 
est négligée. Les paramètres utilisés dans nos calculs sont donnés dans le tableau 1 : 
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Figure 1.3:  Structure de la bande de valence pour un puits quantique de largeur a= 100 Å en ligne 
continue en incluant la sous bande split-off (sp) et en ligne discontinue où on la néglige. 

Tableau 1 

 

 

 

 

 

 

 

Sur la figure 1.3 nous montrons nos résultats de la structure de la bande pour un puits de 

largeur 100 Å. Nous constatons de prime abord l'apparition de plusieurs sous bandes, en 

l'occurrence  quatre sous bandes HH et deux LH et par souci de clarté nous avons omis de 

Matériau  GaAs (u.a) Al0,3Ga0,7As (u.a) 
hm   0,377 0,385 
lm  0,09  0,106 
sm  0,146  0,166 

1   6,85 6,007 

2  2,1 1,704 

3  2,9 2,45 

gE   1,424 eV 1,7987 eV 
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représenter les sous bandes de split-off. Un fait remarquable est le caractère concave  de la 

sous bande LH1   par rapport au cas précédent, ce qui signifie un changement de signe de la 

masse effective au centre de la mini zone de Brillouin. Il faut aussi noter l'anti-croisement 

(anti-crossing ) des sous bandes HH2  et HH3 par rapport à leur situation quand la split-off est 

négligée. Notons enfin que l'inclusion de la split-off a un effet  plus important sur la sous 

bande LH2   que LH1 .  

La figure 1.4  représente la densité d’états des trous lourds et légers en fonction du vecteur 

d'onde k. On remarque une densité d’états HH supérieure à la même grandeur LH. Un fait 

qualitatif très important à remarquer  est la forte dépendance de ces deux grandeurs en énergie 

et le caractère croissant ( HH ) pour l'une et décroissant pour l'autre (LH). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 1.4: Densité d’états pour les trous lourds (HH) et légers (LH) pour un puits de largeur 25 Å 
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Figure 1.5: Fonctions d’ondes des trous lourds en ligne continue, légers en ligne discontinue et split-

off  en ligne pointillé  

Dans la figure 1.5, nous montrons les fonctions propres des trous lourds,  légers  et split-off   

en fonction de z pour un puits de largeur  a=25 Å.  
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Figure 1.6: Fonctions d’ondes des trous lourds en ligne continue, légers en ligne discontinue et split-

off  en ligne pointillé  
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La figure 1.6  représente le même calcul,  mais pour un puits de largeur 100 Å, on y remarque 

que la probabilité de présence des trous dans la  barrière est plus faible. Ceci peut être 

expliqué par le fait que l'énergie propre est beaucoup plus basse que dans le premier cas ( elle 

varie approximativement en  
2

1

a
 ).  

VIII.2 Effet de l’anisotropie sur la structure de bandes  

 Les résultats de la section précédente reposent  sur l'approximation (1.108)  qui 

suppose 2 3   dans la fonction ( )g  . Dans ce paragraphe, nous ignorons cette 

approximation et traitons le problème de façon exacte, dans ce cas l'Hamiltonien HU est 

fonction de l'angle  .  Prenant  comme paramètre et utilisant  le développement (1.127) 

pour la fonction d'onde, nous avons recalculé la structure de bande à nouveau pour un puits de 

largeur 25 Å et nos résultats sont montrés sur les figures (1.7)-(1.9).     
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Figure 1.7:  Structure de la bande de valence 3D pour un puits quantique de largeur  25 Å  

 

 La figure 1.7 ci-dessus illustre à trois dimensions  la structure de la bande de valence 

respectivement des trous lourds et légers. Pour montrer clairement la variation des énergies en 

fonction du vecteur d’onde  k,  nous avons délibérément omis de  montrer  la sous bande split-

off. On constate aisément le caractère anisotrope de la structure de bande et ceci est 

particulièrement vrai  pour la bande  HH pour les grandes valeurs de k, pour la bande LH 

l'effet est présent mais il est de moindre importance.   

 

Dans la figure 1.8,  nous montrons les courbes HH d'énergie constante dans le plan kx -ky où il 

est clair de remarquer la symétrie d'ordre 4. Au centre du graphe, les courbes sont presque 

circulaires  mais à mesure que k augmente les courbes prennent un aspect plus au moins 

"carré". L'anisotropie est de toute évidence très marquée  entre les direction [1 0] et   [1 1]. 
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Pour le cas des sous bandes LH, nous constatons un comportement qualitativement analogue 

mais bien que moins prononcé.  

 

 

 

 

 

Figure1.8: Les contours isoénergétiques des trous lourds en fonction des vecteurs d’ondes kx et ky 
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Figure 1.9: Les contours isoénergétiques des trous légers  en fonction des vecteurs d’ondes kx et ky 

Dans les figures 1.10-1.12, nous montrons pour trois valeurs de la largeur a du puits  le spectre 

d'énergie pour deux directions du vecteur k, [10] et [11]. On constate que l'anisotropie est plus 

importante pour les deux premières sous bandes   HH1 et LH1, que cette anisotropie est plus marquée 

pour les grandes valeurs de k et est d'autant plus importante que la largeur a est grande. 
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                   Figure 1.10: Structure de la bande de valence pour un puits quantique de largeur 25 Å. 

En ligne discontinue on tient compte de l’anisotropie et en ligne continue l’anisotropie  est 

négligée 
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Figure 1.11: Structure de la bande de valence pour un puits quantique de largeur  100 Å. 

En ligne discontinue on tient compte de l’anisotropie et en ligne continue l’anisotropie  est 

négligée.   
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Figure 1.12:  Structure de la bande de valence pour un puits quantique de largeur  150 Å. 

En ligne discontinue on tient compte de l’anisotropie et en ligne continue l’anisotropie  est 

négligée.   
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IX. Conclusion  

 Apres avoir passé en revue brièvement l'historique de la méthode k.p, et expliqué son 

mode d'utilisation, nous avons présenté  les différents Hamiltoniens de ce type introduits par 

différents auteurs.  La relation  existant entre ces différents  Hamiltoniens ainsi que celle entre  

leurs bases respectives sont explicitement détaillées. Une attention particulière est consacrée 

au rôle de l'interaction spin-orbite qui donne lieu à une nouvelle bande dite split-off. 

 L'utilisation de cette méthode accompagnée de l'approximation  de la fonction enveloppe  au 

cas des hétérostructures et les difficultés rencontrées par  différents auteurs  du fait de la 

présence d'interfaces sont présentées en détails. 

    Dans le cadre de l’approximation de la masse effective, et à l’aide du formalisme de la 

fonction enveloppe, nous avons ensuite calculé la structure électronique de la bande de 

valence d'un puits  Al0.3Ga0.7As/GaAs/Al0.3Ga0.7As  de largeur 25 Å en incluant les sous-

bandes des trous lourd, légers et split-off. La structure de la bande de valence présente une 

forte non-parabolicité et une grande anisotropie pour la sous-bande des trous lourds. D'autre 

part, nous avons aussi étudié l'effet de la split-off sur le spectre et nos résultats montrent son 

importance d'où  la nécessité de son inclusion. En outre, l'augmentation de la largeur du puits 

en plus d' augmenter le nombre de sous-bandes met aussi en évidence le caractère fortement 

non parabolique de la dispersion. 
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 Dans ce chapitre, nous présentons  les divers modes de vibrations du réseau existant 
dans les hétérostructures  et prenons soin d'exposer leurs caractéristiques  ainsi que  leurs 
relations de dispersions. Nous discutons aussi comment les électrons interagissent avec les 
modes  acoustiques et optiques aussi bien longitudinaux que transversaux. Pour les divers 
types de modes en suivant les traitements déjà établis,  nous déduisons les potentiels 
d'interaction dans le cadre de la seconde quantification. Ensuite, nous expliquons divers 
modèles utilisés dans le traitement des phonons et leurs interactions avec les électrons   
dans les hétérostructures et comparons leurs résultats entre eux.          
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I. Introduction 

  

 Sous l'effet de l'agitation thermique, les atomes dans un solide cristallin  vibrent  

autour de leurs positions d’équilibre. Le nombre d'atomes qui oscillent ainsi que leurs 

amplitudes d'oscillations dépend principalement de la température.  Par analogie avec les 

photons, l’énergie de ces  vibrations est quantifiée et se manifeste sous forme de quanta 

appelés phonons à partir de 1932 après  le physicien Russe Igor Tamm[1]. Un phonon est une 

quasi-particule de vecteur d’onde Q  et de pulsation ( ).Q  Les phonons ont la possibilité 

d'entrer en interaction avec d’autre particules ou quasi-particules tels que les électrons et les 

photons et sont responsables de phénomènes aussi spectaculaires que la supraconductivité et 

variés, tels que la conductibilité thermique, la relaxation des porteurs de charges après 

excitation etc.. 

   

  Les phonons sont classés dans deux grandes catégories [2]:  
 

1) Les phonons acoustiques qui ont comme caractéristique principale le fait que les 

atomes vibrent en phase dans la limite des grandes longueurs d'ondes ( 0).Q    En 

plus, notons que pour les systèmes à symétrie cubique tels que les semiconducteurs  

III-V ayant la structure Blende (GaAs, InAs, AlAs ...), les modes  sont soit acoustique 

longitudinaux ou  transversaux et seront notés respectivement LA  et TA de l'Anglais 

longitudinal acoustic et tranversal acoustic phonons. 

 

2) Les phonons optiques existent seulement dans les solides qui contiennent plus d’un 

atome par maille primitive. Dans les cristaux ioniques,  tel que le chlorure de sodium 

une onde électromagnétique peut exciter ces modes. De la même façon, ces vibrations 

seront dites  optiques longitudinales  ( LO ) ou optiques transversales  ( TO). 
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II. Dynamique du réseau  
 
II.1 Amplitudes des modes propres de vibration et  nombre d’occupation  

  

  L’état vibratoire d'un solide sera caractérisé de façon unique en donnant le nombre 

d'occupation de chaque mode, mathématiquement ceci s'exprime comme suit  [3] 

                                                ....., ,....Qn                                                  (2.1) 

Qn  étant  le nombre de phonons de vecteur d'onde Q  dans la branche  ( LA, TA, LO, TO ). 

Introduisons les opérateurs création et annihilation †
Qa  et Qa   dont l'effet et de créer et 

détruire  respectivement un phonon du mode Q , on a alors [3] : 

 

     
† ..... ..... 1 ..... 1.....Q Q Q Qa n n n                                 (2.2) 

    
..... ..... ..... 1.....Q Q Q Qa n n n                                      (2.3) 

                            † ..... ..... ..... .....Q Q Q Q Qa a n n n                                        (2.4) 

 
A l'équilibre thermique, les phonons étant des bosons et obéissant donc aux statistiques de   

Bose-Einstein auront la distribution suivante  

 

                
( )

1

1
Q

B

Q

k T

n

e
 


                                                (2.5) 

 
où T est la température absolue, KB  la constante Boltzmann, Q  la pulsation (fréquence 

angulaire) du phonon et   la constante de Planck réduite ( 
2

h


  ) . 

L' Hamiltonien décrivant  les phonons du mode Q   est donné par [3] 

 
  

              

2
2 21

2 2
Q

Q Q Q

p
H m u

m


                                            (2.6) 

 
 



Chapitre II                                                                                                Dynamique du réseau 

 

52 
 

où m est la masse de l’oscillateur,  Qu  est le déplacement associé, Qp  est l’impulsion du 

phonon ainsi les opérateurs de création et d’annihilation s’écrivent  comme suit [3]  
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ceci entraîne         

 

   † 2 21 [ , ]
2 2 2Q

Q
Q Q Q Q Q
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m


    






    
             (2.9) 

 
 
 
 Le déplacement Qu  et son moment  Qp  satisfont  la relation de commutation canonique 

suivante [3]    
 

                                     
[ , ]Q Qu p i                                                          (2.10) 

 
En substituant l’Eq. (2.10) dans (2.9),  on obtient [3] 
 

          

2
2

†2 ( )
1 1

2 2 2Q Q Q

Q
Q Qm

p
u a a

m   


                               (2.11) 

 
l’énergie de l'ensemble des phonons occupant le mode Q  est donnée par [3] 

                  

1( )
2n Q QE n                                                   (2.12) 

Ce qui correspond à l'énergie d'un oscillateur harmonique de fréquence  Q . 

 

II.2 Relation de dispersion des phonons 

 
  La relation entre la fréquence des phonons et le vecteur d’onde donne la relation de 

dispersion. Expérimentalement, cette dispersion s'obtient par des expériences de diffusion  de 

neutrons [4] ou par diffusion Raman [5].  Théoriquement, cette dispersion peut être obtenue 

par des méthodes spéciales  telles que les méthodes ab initio [6] , ou phénoménologiques [7] 

(shell model), A titre d'illustration, nous montrons sur les figures (2.1) et (2.2) les courbes de 
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dispersion des modes de vibrations dans  AlAs et GaAs massifs   calculées par la méthode ab-

initio [8-10] 

 

 

Figure 2.1: Relation de dispersion des phonons pour AlAs massif ( Réf.[10]) 

 

 

 

Figure 2.2: Relation de dispersion des phonons  pour GaAs massif (calculée: ligne pleine, mesurée: 
points), Réf.[10].  

 

 Au centre de la zone de Brillouin, les modes TA et LA sont dégénérés et leurs 

fréquences respective sont nulles. Au voisinage du point Γ (centre de la zone), les fréquences 

des modes acoustiques dépendent linéairement du vecteur d'onde Q. Par contre, la fréquence 

des modes optiques  est presque constante à travers toute la zone (voir figure 2.2). 
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II.3 Relation de normalisation des phonons  

 Dans un cristal dont la maille élémentaire contient deux atomes, pour les modes 

optiques le déplacement relatif ( )Ru


des atomes  peut  s’écrire à partir des Eqs.(2.7) et (2.8) 

sous la  forme suivante[11] 

                

.†1( ) ( )
2

Q
iQ R

Q Q
Q Q

R e e
N

a a
M

u   
 

 
 

                                      (2.13) 

où  N est nombre de  mailles élémentaires,  Qe


 est le vecteur de polarisation du déplacement,   

M  est la masse réduite des deux atomes de la maille. Pour les besoins de nos calculs ultérieurs 

calculons l'intégrale suivante [3] 

                             * 3( ) ( ) d rR Ru u
 

                                                                          (2.14) 

En substituant (2.13) dans (2.14) on obtient  
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avec  

                                              ',

'
) 3( .

Q Q

Q Qi Rd R Ve  
 

                                           (2.16) 

où V  est le volume du solide, tandis que ',Q Q
   est le symbole de Kronecker.  En remplaçant   

(2.16) dans (2.15) on obtient [3] 
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                                            (2.17) 

La relation (2.15) est dite relation de normalisation des phonons, où on a introduit 
N

n
V

  

représentant le nombre de mailles élémentaires  par unité de volume. De par  sa définition,  

  
1

n
 représente le volume de la maille primitive.  
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III. Interaction électron phonon  

III.1 Processus d'absorption et d'émission d'un phonon 

 Les électrons en mouvement dans un solide entrent en collision avec les phonons, ainsi 

un électron peut absorber ou émettre  un phonon de vecteur d'onde Q et d'énergie Q . 

Cette interaction permet aux électrons d'effectuer divers processus de transitions dans la 

bande de conduction ou dans la bande de valence. Dans le cas d'un puits quantique, au sein de 

la même bande (conduction ou valence) du fait de la quantification du mouvement le long de 

la direction de croissance de laquelle découle la formation de sous-bandes il faut distinguer 

les processus intra-sous-bandes et inter-sous-bandes.  Tous ces processus ont lieu tout en 

respectant  la conservation de l'énergie et l'impulsion totales [2] qu'on exprime comme 

   

         f i QE E                                     (2.18) 

         f iK K Q 
  
                                (2.19)  

Dans les Eqs. (2.18, 2.19) ci-dessus, Ei  et Ef  représentent respectivement l'énergie initiale et 

finale de l'électron, tandis que Ki et Kf sont respectivement les vecteurs initial et final. Il est 

évident que le signe plus concerne l'absorption, alors que le signe moins l'émission. 

 

III.2 Phonon optique polaire 

 III.2.1 Modèle massif des phonons  

 Une hétérostructure tel qu'un puits quantique par exemple est un système inhomogène 

du fait de la présence d'interfaces  séparant des couches très minces de semiconducteurs 

différents. Cette configuration physique modifie non seulement les propriétés électroniques 

(spectres et fonctions d'ondes),  mais aussi les modes de vibration du système. Du fait de sa 

simplicité, le modèle massif des phonons est d'usage courant [11-12]. Ce modèle  consiste à 

considérer l'hétérostructure comme un semiconducteur homogène et utilise les modes propres 

de vibration de ce dernier.  Du fait de la localisation des porteurs de charge dans le puits, les 

modes propres du semiconducteurs formant ce dernier sont utilisés. La validité de cette 

approximation devrait être limitée à des puits suffisamment larges ou à des modes de 
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vibration qui se propagent dans toute l'hétérostructure,  tels que les modes acoustiques qui 

pourraient en principe être traités de cette façon.  

Dans les  semiconducteurs III-V,  le phonon optique polaire occupe une place très particulière 

et joue un rôle de premier plan dans des phénomènes tels que la relaxation et la formation du 

polaron[13-14].          

Dans les semiconducteurs III-V et II-VI, l'interaction des électrons avec les modes optiques 

polaires est dominante à température ambiante [15-16]. 

 

       III.2.2 Polarisation et charge effective 

 Notant par *e  la charge effective dynamique du cation, la polarisation au point R


  

s'écrit  [17]  

   
*

0

(R)
( )

e u
P R

V


  
                            (2.20) 

où (R)u
 

 représente le déplacement relative des deux atomes en position R


, 0V  est le volume 

la maille élémentaire. Le déplacement (R)u
 

 , obéissant à la loi de Newton, satisfait l'équation 

suivante[17] 

2
2
02( ) F  



  u
M u

t
                      (2.21) 

M  étant la masse réduite  des  atomes,  0   la fréquence du phonon optique polaire, F


 la 

résultante des forces externes, due au champ électrique macroscopique associé à la 

polarisation P


. Les Eqs. (2.20)  et (2.21) entraînent  
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où  D


 est le champ de déplacement et 0   la permittivité  du vide.  Dans le cas  statique,  

on a                                            
2

2 0




P

t
                                  (2.23) 
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de l'Eq. (2.22) et (2.23) on obtient donc [17] 

         

* 2

0 0
2
0

( )




 e D
P

MV                                            
(2.24)

  
 

La polarisation  (0)


totP   dans la cas d'un champ électrique statique est donnée par [17] 

       
0

1
(0) (1 )

(0)



  

   
tot D E DP                 (2.25)

  
 

avec 

E  est le champ électrique statique et (0)  la permittivité électrique à basse fréquence. 

Dans le cas des hautes fréquences, la polarisation s'écrit comme suit [17] 

       

1
( ) (1 )

( )
 




 
tot DP                                (2.26) 

où ( )   est permittivité pour les hautes fréquences. Ainsi de l'Eq. (2.24) et (2.25), on déduit  

la polarisation induite par le mouvement des ions qu'on écrit comme suit[17]    

 

1 1
(0) ( ) ( )

( ) (0) 
   




   
tot tot DP P P

            
(2.27) 

En comparant les Eqs. (2.24) et (2.27), on déduit la formule de la charge effective [17-18] 

 

*2 2
0 0 0

1 1
( )

( ) (0)
 

 
 


e MV

                          
(2.28) 

III.2.3 Hamiltonien de Fröhlich 

 En l'absence d'un champ électrique externe et en présence d'un semiconducteur où la 

charge électrique  est nulle le champ de déplacement s'écrit comme suit [17]  

     0 0 
   
D EP

                                          
(2.29). 

A partir des Eqs. (2.20) et (2.29), on tire le champ électrique E
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    P R e u
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(2.30) 
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qu'on peut encore écrire comme  

                                
 
E                                                              (2.31) 

où    est le potentiel électrique. En remplaçant l'Eq. (2.31) dans (2.30), on obtient 

     

                            

*

0 0

(R)


 
  e u

V                                                           
(2.32). 

       
 

L'intégration de  l'Eq. (2.32) conduit à   

                    

*

2
0 0

(R).Q
( , R)


 

   e u
Q i

V Q                                                   
(2.33) 

L'énergie d'interaction de l'électron avec le champ électrique produit par les vibrations s'écrit  

                  ( , R)e phH e Q  


                                                          (2.34) 

En remplaçant la formule de  (R)
 
u  dans l'Eq. (2.33) on obtient [19] 
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      (2.35) 

qui porte le nom d'Hamiltonien de Frohlich [20] qui fut le premier à l'introduire dans son 

étude sur le temps de relaxation des électrons dans les cristaux ioniques. 

 

 Par la suite, ce modèle a été utilisé par Callen [21]  dans son étude les pertes d'énergie au 

profit du réseau par des électrons chauds dans une série de cristaux ioniques. Beaucoup plus 

récemment, B. C. Lee et al. [22] étudièrent dans GaN  l'interaction des électrons avec les 

phonons optiques longitudinaux et transversaux. Quant à  Q. H. Zhong et al  [23], ils 

étudièrent l'interaction électron phonon dans une boite quantique de GaAs dans une matrice 

AlAs.  

 

 X. Gao et al. [24] quant à eux, montrèrent dans leur études  sur l'interaction des 

électrons avec les  phonons optique polaire dans un multipuits quantique la validité de  
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l'approximation des modes massifs des phonons en comparant ses résultats à des modèle plus 

élaborés.   

 

III.3 Potentiel de déformation induit par les phonons  optiques  

 III.3.1 Hamiltonien d'interaction  

  Dans un cristal contenant plus d'un atome, les phonons optiques  de grande longueur 

d'onde induisent une déformation microscopique au niveau de la maille élémentaire. Cette  

déformation fait varier    l'énergie des électrons dans la structure de bande.  Ce couplage entre 

les électrons et  les phonons par l'intermédiaire de la déformation fut mis en équation pour la 

première fois par  Bardeen et Schokley  [25]  à travers un potentiel de déformation. Leur 

étude portait alors sur la mobilité des porteurs de charges dans des cristaux non polaires.   

   L'Hamiltonien d'interaction entre les électrons et les phonons optiques est donné par [19] 

 

       

.( )e ph Q
iQ R

Q Q
Q

H f ea a




  



                        (2.36) 

où Qf   est donnée par  

                  
1/2

2Q
Q

f D
V 

 
 

   
 


                                           (2.37) 

avec   est la densité du matériaux, Q  la fréquence des phonons optiques, 

D  la matrice du couplage de déformation de potentiel donnée par [19] 
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où h et  j  sont donnés par  

                                
0 (i )   y x

d
h

a
                                             (2.39) 

                               
0

 z

d
j i

a
                                                          (2.40) 

L'indice   parcourant l'ensemble d'indices  {x, y, z},  alors que a est la constante du réseau 

et 0d  la constante du potentiel de déformation. Pour des semiconducteurs tels que Ge, Si, 

GaAs etc, cette interaction a un effet négligeable pour des raisons de symétrie [26], par contre    

dans la bande de valence on doit en tenir en compte.  Notons que Scholz [19]  a étudié 

théoriquement cette interaction pour le GaAs massif. D'un autre côté,  K. Reimann et al. [26] 

étudièrent  l'interaction des trous avec les phonons optiques à travers le potentiel de 

déformation  dans un puits quantique multiple de  Si1-xGex /Si. 

A l'aide de cette interaction avec les excitons dans une boite quantique d'InP, A. G. Rolo et al. 

[27] réussirent à expliquer des résultats expérimentaux de diffusion. En outre,  K. Shen et  M. 

W. Wu [28] étudièrent théoriquement à l'aide de cette interaction la relaxation du spin  dans le 

GaAs massif.  
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III.4 Phonon acoustique  

  III.4.1 Hamiltonien d’interaction électron phonon  

 

 les phonons acoustiques de grande longueur d'onde créent une déformation 

macroscopique du cristal  V , cette dernière induit un potentiel de déformation qui fait varier 

les énergies des électrons dans les bandes, la variation de l'énergie  est donnée par [17] 

      

V
E

V


                                     (2.41) 

   étant la constante du potentiel de déformation et 
V

V


  la variation relative du volume  du 

cristal qui peut s'écrire comme suit [29] 

     
. (R)

V
u

V 



  

  
                    (2.42) 

où    est le tenseur de déformation et  (R)u
 

 représente le  déplacement des atomes dû  aux 

phonons acoustiques. L'Hamiltonien décrivant cette interaction s'écrit [29-19] 

 

. (R) . (R)e phH u iQ u    
     

                  (2.43) 

 

 On note ici que seuls les modes longitudinaux contribuent  à l'Eq. (2.43). De même 

que pour les modes optiques,  Bardeen et shokley [25]  furent aussi les premiers à l'introduire. 

Ce potentiel  fut utilisé par F. Szmulowicz [30] dans son étude de la mobilité  des trous dans 

le silicium et le germanium. Mentionnons  aussi le travail de Scholz [19] qui mena une étude 

systématique de l'interaction  trou-phonon dans le GaAs massif.  

 Dans le super-réseaux Si1-xGex /Si,  G. Sun  et al. [31] étudièrent cette interaction avec 

des trous, alors que S. R. Bolívar et al. [32] quant à eux calculèrent l'interaction des trous avec 

les phonons acoustiques dans le Silicium et le Germanium  massifs. 
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IV Les phonons optiques dans  les hétérostructures  

 IV.1 Les divers modèles de phonons  

  

 Les résultats  de la diffusion Raman [33-36 ] montrèrent  l'existence des phonons 

confinés et d'interfaces dans le super-réseau  GaAs/AlAs. A la suite de ces résultats 

expérimentaux, plusieurs modèles ont été proposés pour décrire les phonons optiques dans les 

hétérostructures. Parmi ces derniers: 

  

1- Le modèle du continuum diélectrique (DCM)  de Fuchs and Kliewer [37]. Ce modèle 

qui utilise la continuité du champ électrique au niveau des interfaces est largement utilisé vu 

sa simplicité et son efficacité. Parmi les auteurs qui l'ont employé citons N. Mori et Ando [38] 

dans leur travail concernant l'interaction électron-phonon dans l' hetérostructure  GaAs/AlAs. 

 

X. ZIANNI et al. [39] ont mené une étude théorique dans laquelle les résultats du modèle 

diélectrique et phonon massif sont comparés conjointement à l'expérience. Dans leur système, 

AlxGa1-xAs /GaAs/AlxGa1-xAs, la différance entre les deux modèles théoriques reste minimale 

tant que la largeur du puits est au dessus d'un certain seuil.   

 

  En plus, pour leur système à trois interfaces AlAs/GaAs/AlAs/GaAs M. V. Kisin  et 

al. [40] montrèrent  que le domaine de validité du modèle du phonon massif  est en fait limité 

aux énergies basses en comparaison avec l'énergie du phonon optique polaire. D'un autre côté 

citons aussi   J. P. Sun et al. [41] et leurs travaux qui mettent l'accent sur les modes de  

phonons de surface pour un système où la symétrie de réflexion est absente.   Parallèlement, J. 

Pozela et al. [42] aboutissent comme on peut s'y attendre à la conclusion physiquement 

plausible que pour les puits ultra-minces AlAs /GaAs/AlAs et GaAs/InAs/ GaAs  le modèle 

du phonon massif n'est plus adéquat et qu'en plus les modes d'interfaces deviennent très 

importants.   Le modèle du continuum diélectrique (DCM) lui aussi a ses limites, le lecteur 

intéressé  peut consulter la Réf.[43].  

 

2- Le modèle hydrodynamique de Babiker [44], dans sa description des phonons optiques  

dans un puits quantique de GaAs/AlxGa1-xAs,  utilise la continuité des déplacements  

mécaniques au niveau des interfaces. Ce modèle a été utilisé dès son apparition par Ridley 

[45] dans son étude de l'interaction électron-phonon optique polaire dans ce système. 
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 Par la suite, en collaboration avec N. C. Constantinou [46] ces auteurs étudièrent la 

même interaction dans un fil quantique à base du même semiconducteur en l'occurrence 

GaAs. 

 

3- Le modèle hybride est caractérisé par la continuité des déplacements mécaniques et 

celle des composantes parallèles du champ électrique E ainsi que la composante 

perpendiculaire du déplacement D. Cette théorie fût introduite par Ridley [47] dans son étude 

de l'interaction électron-phonon optique dans un puits quantique infini de GaAs. Par la suite,  

Constantinou et  Ridley [48] étudièrent l'effet de la dispersion sur l'interaction électron-

phonon dans un puits quantique GaAs/AlAs. En outre, Bennett et al. [49] étudièrent l'effet sur 

l'interaction électron-phonon d'une monocouche d' InAs insérée dans un puits quantique de 

GaAs/AlAs infini. D'un autre côté, utilisant ce même modèle   Stavrou et al. [50] calculèrent 

les taux de diffusion et de capture des électrons par émission de phonons optiques.  

 

3- Le modèle microscopique introduit par  Huang et Zhu [51]  et portant leurs noms a été 

développé bien avant le modèle hybride de Ridley, introduit en 1993, et fut le premier à 

vérifier comme il se doit la continuité des déplacements et du champ électrique.  Weber et al.  

[52] utilisèrent ce modèle pour calculer l'interaction des électrons avec les phonons confinés 

dans un puits quantique  GaAs/AlxGa1-xAs, et selon ces auteurs, leurs résultats montrèrent un 

bon  accord avec les données expérimentales. Dans le but de vérifier expérimentalement la 

validité des différents modèles de phonons, Tsen et Morcos [53]  dans une expérience de 

diffusion Raman résolu dans le temps étudièrent en fonction de la largeur du puits la 

population hors équilibre des phonons générés par émission et conclurent que seul le modèle 

microscopique de Huang et Zhu est capable de rendre compte de façon satisfaisante  de leurs 

résultats expérimentaux. 

     

IV.2 Le modèle du continuum diélectrique (DCM)   

 Les vibrations  atomiques dues aux phonons optiques polaires induisent un champ 

électrique macroscopique ressentis par les électrons du fait de leurs charges,  par conséquent, 

un couplage est établie et est décrit par un potentiel d'interaction électron-phonon. 
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 Le modèle du milieu diélectrique continu largement utilisé du fait de sa simplicité et son 

efficacité prouvé[24] sera celui qu'on utilisera  dans ce travail. 

 Dans ce qui suit,  nous déduisons d'abord les modes propres de vibration. Soit ( )r  le 

potentiel associé au champ électrique E


 en absence de  charges électrostatiques externes on a 
[39]: 
 
                                              ( ) ( )E r r 

 
                           (2.44) 

 

                                         
2

( ) 0divD r    


                      (2.45) 
 
 
ε étant la perméabilité du matériau et D


 est le déplacement du champ électrique généré par 

les phonons. Par symétrie, on écrit ( )r  sous la forme  [54] 

 

                                         .1
( ) ( )iqr e z

A
 

 
                         (2.46) 

où q


et 


 sont respectivement les vecteurs d'onde du phonon et position  dans le plan xy, 

tandis que A représente l'aire du puits le long de l’interface.  Substituant  (2.46) dans (2.45), 

on obtient [24] 

 

                                      
2

2
2

( ) 0q z
z

 
 

   
                          (2.47) 

 
 
  De l’Eq. (2.47) découlent deux possibilités dont la première  

 
                                               0                                            (2.48) 
  
donne les phonons confines et demi espace, ces derniers sont généralement négligés[53]. La 

fréquence de ces modes est égale à celle du matériau massif, sachant que les perméabilités 

dans le puits et les barrières dépendent différemment de la fréquence, les modes seront 

confinés dans l'un ou l'autre.   

  La deuxième solution quant à elle conduit à  

 

                                                         
2

2
2

( ) 0q z
z


 

   
                         (2.49) 
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 donnant lieu aux phonons d’interfaces. Si le puits est symétrique, les modes seront soit 

symétriques ou antisymétriques. Aux interfaces, la continuité du potentiel    et la 

composante normale  du déplacement conduit à  

 

                                      1
, 1,

( ) ( )i i
i z i z

z z

z z

   


 
  

 
                  (2.50) 

 
 
                                                           1( ) ( )i iz z                                         (2.51) 

 
L’indice i désignant la couche homogène du matériau massif formant l'hétérostructure.  Pour 

le cas du puits quantique  Al0.3Ga0.7As /GaAs/Al0.3Ga0.7As, nous sommes en présence de trois 

zones homogènes et deux interfaces, dans ce cas, i parcourt l'ensemble des valeurs suivantes : 

1, 2.   

La solution de l’Eq. (2.49) prendra la forme suivante  

 
 
                                         ( ) qz qz

i i iz Ae B e                                (2.52) 

 
   
   
Pour un puits quantique symétrique, le potentiel des phonons d'interfaces symétriques s'écrit 
[38]  
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alors que pour les modes antisymétriques, on a [38] 
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Pour les phonons confinés, le potentiel est donné par [38] 
 
 
 

             
( ) cos( )c c

n z
z A

L

                        (2.55) 

 
 
Dans les Eqs. (2.53-55), les constantes As  , Aa  et  Ac  sont déterminées à partir de la relation 

de normalisation suivante [54]  
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où    est l’énergie du phonon et   1

i
  est donné par : 

 

                                     1

2
i
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                                                 (2.57) 

 
où   i  est la perméabilité du matériau correspondant à la zone homogène numéro i, pour le 

GaAs,  elle est donné par[24] :  

 

                                     
2 2

2 2

( )
( )

( )
LO

TO

   
 





                                  (2.58) 

 
où  LO   et  TO  sont respectivement les fréquences optiques  longitudinale et transversale 

alors que    représente la constante diélectrique  haute fréquence. 

 

 

A partir des Eqs. (2.50-51), on obtient  
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tanh( ) 0

2W B

qL                             (2.59) 

           
cotanh( ) 0

2W B

qL                        (2.60) 

 

W , B  étant respectivement les permittivités  dans le puits et dans la barrière. La solution des 

Eqs. (2.59-60) donnent les fréquences des phonons d'interfaces symétriques et 

antisymétriques.      
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Figure 2.3: Potentiel des phonons confinés pour plusieurs largeurs de puits en fonction de la position 

le long de la direction de croissance.  

 

La figure 2.3 ci-dessus, représente le potentiel des phonons confinés pour diverses largeurs du 

puits quantique allant de 15  jusqu’à  150 Å. On remarque que l'amplitude du potentiel 

devient plus importante à mesure que la largeur du puits diminue. 

 Sur la figure 2.4 ci-dessous,  nous montrons le potentiel des phonons d’interfaces 

symétriques pour les mêmes largeurs de puits où on remarque aisément  que le potentiel des  

phonons d’interfaces est plus important pour les puits les plus minces.  
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Figure 2.4: Potentiel des phonons d’interfaces symétrique  pour plusieurs largeurs de puits 
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V. Conclusion  

 Dans ce chapitre, nous avons présenté les différents  modes de phonons dans un solide 

cristallin : Les modes acoustiques et optiques aussi bien longitudinaux que  transversaux. En 

plus, nous avons déduit les expressions analytiques des potentiels d'interaction des électrons 

avec les différents modes de phonons. D'autre part, nous avons passé en revue les travaux 

réalisés dans ce domaine.  
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 Dans ce chapitre, nous calculons les taux de diffusion intra-sous-bandes des trous 

lourds et légers dus à   l'interaction de ces derniers  avec les phonons optiques polaires et le 

potentiel de déformation induit par les modes optiques aussi bien longitudinaux que  

transversaux. En outre, nous évaluons les taux  de diffusion des trous lourds et légers avec les  

phonons acoustiques  dans le cadre de l'approximation élastique en utilisant le modèle massif 

pour ces derniers. Nous étudions aussi l'effet de la sous bande split-off sur les divers taux de 

diffusion et nous discutons nos résultats en les comparant avec ceux obtenus par d'autres 

auteurs  dans le cas du GaAs massif.    
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I. Introduction 

  

 L'interaction des électrons  avec les phonons optiques polaires dans les 

semiconducteurs III-V, tels que GaAs, AlAs, InSb, GaN et aussi dans les composants II-VI 
tels que HgTe, CdTe, ZnO, CdS est une interaction  importante qui se distingue  par rapport à 

d'autres interactions par sa longue portée [1-2]. Cette interaction résulte de l'effet du champ 

électrique macroscopique induit par les modes propres de vibration optiques longitudinaux   

sur les électrons et dite interaction de FrÖhlich [3]. Dans beaucoup de cas, on utilise le modèle  

massif des phonons pour traiter cette interaction non seulement dans les matériaux massifs 

mais aussi dans les hétérostuctures à semiconducteurs tels que les puits [4], les multi-puits [5] 

et les fils quantiques [6],  à cause d'aussi bien sa simplicité d'une part et son efficacité d'autre 

part. A titre exemple, Y. Zhang et al. [7] utilisent ce modèle pour calculer la mobilité des 

électrons dans le puits quantique AlSb/InAsSb et  trouvent un bon accord avec leurs résultats 

expérimentaux. J. Z. Zhang et al. [ 8] utilisent aussi le modèle massif des phonons avec le 

modèle du  milieu diélectrique continu en même temps  dans le puits InAlN/AlN/GaN pour 

calculer le temps de relaxation des énergies   des électrons, et trouvent que lorsqu'on tient 

compte de l'effet d'écran  le modèle des phonons massif donne des résultats très proches de 

ceux utilisant le modèle  du continuum  diélectrique avec une différence de 5 %  pour des 

températures électronique allant de 300 K à 2500 K, en revanche cette différance atteint 9 % 

dans le cas où  on néglige l'effet d'écran.  

 Il faut noter ici que cette interaction est complètement absente dans les matériaux non-

polaires tels que le  Si et le Ge.  Par contre, l'interaction des électrons avec les phonons dus au 

potentiel de déformation induit par les modes optiques longitudinaux et transversaux est quant 

à elle présente dans les matériaux aussi bien polaires que non-polaires. Cette interaction est 

décrite par un couplage de type potentiel de déformation [9]. A température ambiante, cette 

interaction est plus importante que celle due aux phonons acoustiques  [10]. Cependant, cette 

dernière l'emporte à basse température [8-9].  

 En électronique et à ce jour et afin d'améliorer les performances des composants 

électroniques, beaucoup de travaux ont été consacrés à  l'interaction électron-phonon  dans le 

cadre global des phénomènes de  transport et ce dans le but de réduire l'effet nuisible de cette 

interaction qui tend à réduire la mobilité des électrons [10-14]. La réduction de l'importance 
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de l'interaction  électron-phonon passe par la modification des modes de vibration ou  

phonons et/ou les états électroniques [15].   

 Notons ici que Tsuchiya et Ando [16] ont montré que pour réduire l'interaction 

électron-phonon et augmenter la mobilité, on peut par exemple, modifier  les fonctions 

d'ondes dans la direction de croissance  du puits en insérant dans ce dernier une monocouche 

de même nature que le matériau dont sont faites les barrières. 

 

II Taux de diffusion des trous dus aux  phonons optiques polaires  

II.1 Traitement analytique général  

Le potentiel dû aux phonons aux  optiques polaires  dans le cadre du modèle massif, s'écrit 
comme suit [16]  

   

.(R) ( )Q
iq r

Q Q
Q

V f ea a
 


                 (3.1) 

où  

        R r z 
  

                                                 (3.2) 

        zQ q q 
  

                                               (3.3)      
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 et z


 étant les deux composantes du vecteur  position R


 respectivement dans le plan (xy) et  

la direction z, tandis que q


  et  zq


 représentent la même chose pour le vecteur d'onde Q


, Qf  

quant à elle est une fonction  dépendant  du mode des phonons considérés. Dans le cas des 

phonons optiques polaires  massifs, celle-ci est donnée par  
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          (3.4) 

 

où V0 est le volume du système. Négligeant la dispersion,  ωLO  représente  la fréquence 

angulaire du phonon optique polaire. Quant à  e , ε (∞) et ε (0) ils représentent respectivement 

la charge de l'électron et les constantes diélectriques  haute et basse fréquence, tandis que  ε0 

est la permittivité du vide. 
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 L' Hamiltonien d'interaction des électrons avec les phonons dans le cadre de la seconde 

quantification s'écrit  [17] 

   

                                                        †
int (R)H V dxdydz  


                            (3.5)  

 
 
 
où   est l'opérateur  champ, donné par [18] 
 

                 
1
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b v
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                           (3.6) 

 

où nkb

  est l'operateur d'annihilation d'un électron occupant l'état 

nk
v   d'indice de sous-bande  

n et de vecteur d'onde parallèle à l'interface  k


,   S  étant  l'aire du puits le long de l'interface.   

 

  Le taux de diffusion  est le nombre de transitions  par seconde qu'un électron effectue 

entre un état initial et un ensemble d'états finaux. Ces processus de diffusion peuvent 

s'accompagner d'absorption ou d'émission de phonons et peuvent se produire au sein de la 

même sous-bande ou entre des sous-bandes différentes, auxquels cas ils sont dits 

respectivement intra-sous bandes et inter-sous-bandes. 

  Le taux de diffusion d'un électron de la sous-bande ni  passant d'un état initial ii k


 de 

vecteur d'onde  ik


  à une sous-bande  nj  d' état final jj k


   est donné par la règle d'or de 

Fermi [19] 

 

                                  
22

(j, i) ( )i j j i jM E E dN
      
              

 (3.7) 

 
où iE  représente l'énergie initiale du trou, alors que jE  et jdN  sont respectivement l'énergie 

et la densité d'états finales  après diffusion. Quant à l'élément de matrice
 

(j, i)M  il caractérise 

la diffusion entre les deux états de départ et d'arrivée.  
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 Dans l'Eq. (3.7),  le signe moins en haut correspond à l'absorption, tandis que le signe 

plus en bas correspond à l'émission  et qui donne  
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                                    (3.8) 

 
Dans l'Eq. (3.8), la fonction ij

  
 rend compte du recouvrement et est donnée par  
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où   est l'angle entre les deux vecteurs ik


  et  jk


  et les fonctions (q )h zG , (q )l zG , (q )s zG  

sont données par  
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                              (3.12) 

 
 
L'examen de  l'Eq. (3.8) fait sortir un aspect important qui se résume  dans le fait que le taux 

de diffusion est déterminé par le produit de la densité d'états et la fonction   ij . 

 

II.2 Résultats numériques 
  
 Dans cette partie, nous exposons nos résultats numériques obtenus dans le cadre défini 

par les Eqs. (3.8)-(3.12). Nous traitons séparément les processus avec absorption et émission 

de phonons et analysons en détail la dépendance en énergie de ces processus et expliquons les 

rôles joués  par   la densité d'états finale et la fonction de recouvrement.   
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II.2.a   Diffusion avec absorption d'un phonon  
 
 

Nous montrons dans  la figure 3.1 nos résultats des taux des diffusions intra-sous-bandes  

des trous lourds et légers avec absorption d'un phonon optique polaire. On remarque que le 

taux de diffusion pour les trous lourds diminue rapidement avec l'énergie jusqu'à  E = 75,3 

meV où H H  = 2,35×1012 s-1 puis il augmente lentement avec l'énergie pour atteindre sa 

valeur maximale  2,8×1012  s-1 pour les hautes énergies.   Ceci est dû à la diminution   du 

facteur Γhh pour les faibles énergies, tandis que pour les hautes énergies ceci est dû à 

l'augmentation de la densité d'états des trous lourds avec l'énergie comme illustrée sur la 

figure 3.2. Pour  le taux de diffusion des trous légers, ce dernier augmente rapidement avec 

l'énergie  en suivant le comportement du facteur Γlh pour les faibles énergies. Son 

augmentation devient ensuite quasi-linéaire,  à cause de l'augmentation de la densité d'états, 

atteignant sa valeur maximale  1,8×1012 s-1 pour  E = 150 meV. 
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Figure 3.1  (a):  Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
absorption d'un phonon optique polaire. (b) La fonction Γij  pour les trous lourds et 
légers 
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Figure 3.2:  Densité d'états finale des trous lourds et légers avec absorption  
(émission) d'un phonon optique polaire en ligne continue (discontinue ). 

. 

 
 
II.2.b   Diffusion avec émission d'un phonon  

 

 La figure 3.3 représente les taux de diffusion des trous lourds et légers avec émission 

d'un phonon optique polaire  ainsi que les fonctions  Γij  correspondantes.  On remarque que le 

taux de diffusion des trous lourds diminue rapidement avec l'énergie jusqu'à E  = 101 meV 

puis augmente presque linéairement jusqu'à atteindre  la valeur H H  = 1,011×1013 s-1 à 150 

meV. A cause de la variation rapide de la fonction Γhh  par rapport à la densité d'états finale, 

pour les faibles énergies, le taux de diffusion suit le comportement de celle-ci,  tandis que 

pour les hautes énergies, il suit le comportement de la densité d'états finale à cause de la faible 

variation de la fonction de recouvrement Γhh.  

  Pour les trous légers, à faible énergie le taux de diffusion est une fonction croissante 

de l'énergie initiale du trou et ceci  jusqu'à  E = 134 meV  où la valeur maximale L L  = 

8,57×1012 s-1 est atteinte. Par la suite, ce taux diminue progressivement jusqu'à  atteindre son 

minimum  L L  = 7,63×1012 s-1 pour l'énergie  E = 150 meV. L'augmentation très rapide de 

la fonction de recouvrement  Γlh  du côté  des faibles énergies et la décroissance rapide de la 

densité d'états aux hautes énergies peuvent rendre compte de ce comportement.  

Il est intéressant de noter qu' aux énergies initiales   E  = 132 meV et E  = 135 meV,  les taux 

de diffusion sont égaux. 
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Figure 3.3  (a):  Taux de  diffusion  intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
émission d'un phonon optique polaire. (b) la Fonction Γij  pour les trous lourds et légers. 

 

 
 

II.2.c   Effet de la sous-bande split-off sur les taux de diffusion 
 

 La figure 3.4 représente les taux de diffusion intra-sous bandes aussi bien des trous 

lourds que légers obtenus dans le cadre de deux modèles différents. Notons ici que l'effet de la 

sous-bande split-off est  inclus ( Hamiltonien de Luttinger-Kohn  6×6 )  dans les courbes en 

trait plein et absent dans les courbes en pointillés ( Hamiltonien de Luttinger 4×4). Bien que 

les deux modèles donnent lieu aux mêmes allures, on remarque immédiatement l'importance 

de la sous-bande split-off.  A titre d'exemple, pour les trous lourds l'erreur relative varie entre 

2,5 %  et 6,5 % ,  tandis pour les trous légers elle est comprise 13,3 %  et 15,7 %. Il est 

intéressant de noter que l'erreur relative augmente de façon significative pour les trous légers, 

alors qu'elle diminue pour les trous lourds quand l'énergie initiale de ceux-ci augmente.     
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Figure 3.4: Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
absorption d'un phonon optique polaire en incluant ( négligeant ) la sous-bande split-off  
en ligne continue ( discontinue  ).  

 

 La figure 3.5 ci-dessous montre les taux de diffusion intra-sous-bandes des trous 

lourds et légers obtenus dans le cadre des deux modèles déjà définis. Comme dans le cas 

précédent, dans celui de l'absorption, on constate l'importance de l'effet de la sous-bande split-

off.  A titre d'exemple, pour les trous lourds l'écart  relatif varie de -9,24 % à basse énergie 

pour atteindre 14,7 %   à haute énergie en passant par 0%  à 101,4 meV.   Pour les trous 

légers,  cette différence  passe de - 2,9 % à basse énergie jusqu'à  -4,2 %  à haute énergie.  
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Figure 3.5:  Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
émission d'un phonon optique polaire en incluant ( négligeant ) la sous-bande split-off  
en ligne continue ( discontinue  ).  

 

 

 Pour estimer l'effet du confinement, nous avons comparé nos résultats avec ceux de 

Scholz [21] qui étudia le cas massif. Pour les basses énergies, nos résultats pour les trous 

lourds  sont comme suit: 0,66
Puits
H H
massif
H H









 

pour l'absorption et 0,42
Puits
H H
massif
H H








 pour 

l'émission, alors que pour  les trous légers ils sont 0,56
Puits
L L
massif
L L








  pour l'absorption et   

1,58
Puits
L L
massif
L L








  pour l'émission. 

 

 Cependant, pour les hautes énergies, à 150 meV tous les rapports sont presque 

similaires et sont de l'ordre 0,7 pour les divers types de processus de transitions sauf pour 

l'intra-sous-bande des trous légers avec émission d'un phonon où le rapport  
Puits
L L
massif
L L








  est de 

1,27.  
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III. Taux de diffusion dus au  potentiel de déformation des modes optiques  

 

  Nous traitons dans ce qui suit  l'interaction des trous avec les modes optiques 

longitudinaux et transversaux   dans le cadre du potentiel de déformation. Pour comprendre 

l'origine de cette interaction, il suffit de raisonner comme suit: Les phonons optiques  de 

grande longueur d'onde induisent une déformation microscopique de la maille élémentaire. 

Par conséquent, l'énergie des électrons dans la structure de bande sera modifiée [6-7], cette 

modification est dite potentiel de déformation dû  aux phonons optiques.  Nous  commençons 

d'abord par un traitement analytique aboutissant à une formule générale du taux de diffusion  

que nous suivrons par une estimation numérique de ce  dernier pour les processus  intra-sous-

bandes aussi bien pour l'émission que l'absorption.   

    

III.1 Traitement analytique général  

 Le potentiel dû aux phonons optiques  s'écrit comme suit [21]  

               

.(R) ( )Q
iq r

Q Q
Q

V Cf ea a 



  


                 (3.13) 

où Qf   est donné par   

                0

1/2

2
ziq z

Q
Q

f e
V

 
 
 
 
 

                                                (3.14) 

les matrices C , où l'indice   parcourt  l'ensemble {x, y,z}, étant  sur la base (1.102-107)   

données par  
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0 cos( )

2
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          (3.17) 

 

où  d0  désigne la constante du potentiel de déformation des phonons optiques, a  étant le 

paramètre  du réseau massif. 

 Le taux de diffusion d'un trou de la sous-bande ni  passant d'un état ii k


 de vecteur 

d'onde ik


  à une sous-bande  nj  d' état jj k


   est donné par la règle d'or de Fermi  

 

              

2

1 1 1
( )

4 2 2
j

i j Q ij
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N

E
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                            (3.18) 

 
Dans l'Eq. (3.18), le signe moins en haut correspond à l'absorption, tandis que le signe plus en 

bas correspond à l'émission  où ij  est donné  

 

        

2

z

f f i i

iq z
ij z n k Q n kdq d v f C e v dz 








               (3.19) 

 
 Pour  l'arséniure  de gallium,  au point  Γ   de la zone de Brillouin,  les fréquences des 

modes optiques longitudinaux et transversaux sont respectivement égales  à 36.2 et 33.3 meV 

[8,9],    c'est à dire une différence de juste 2.9 meV. Cette très légère différence fait que la 
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densité d'états et le nombre d'occupation  NQ    sont presque identiques pour les deux types de 

modes. Pour cette raison, dans ce qui suit nous prenons la même fréquence pour  tous: Celle 

des modes transversaux. En outre, nous négligeons également la dispersion dans la relation 

(Q) . Cette approximation a été utilisée par Shen et Wu [10] dans leurs calculs de la 

relaxation du spin des trous dans le GaAs massif et par Dargys [11] dans le même contexte. 

 
 
III.2 Résultats numériques 
 

 Dans cette partie, nous  évaluons numériquement les taux de diffusion  obtenus à partir 

des  Eqs. (3.18,19). Les processus d'absorption et d'émission sont traités séparément et leurs 

dépendances en énergie sont analysées.  

 
 
III.2.a Diffusion  avec absorption d'un phonon  
 
 
 La figure 3.6 illustre les taux de diffusion intra-sous-bandes  des trous lourds et légers 

avec absorption d'un phonon optique. On constate que  le taux de diffusion des trous lourds 

augmente linéairement avec l'énergie jusqu'à E = 85 meV où la valeur H H  = 0,16×1012 s-1 

est atteinte, par la suite ce taux devient presque constant quand  l'énergie  initiale des trous 

augmente. Cette constance du taux de diffusion résulte de la compensation entre le caractère 

croissant de la densité d'états finale et celui décroissant de la fonction de recouvrement Γhh 

exhibées respectivement  dans les figures 3.7 et 3.6.b.    

 

 Pour les taux de diffusion des trous légers, nous notons immédiatement qu'ils sont 

approximativement un ordre de grandeur plus faibles que ceux des trous lourds. Leur faible 

variation avec  l'énergie initiale du trou est   quasiment linéaire,  allant d'une valeur minimale 

0,01×1012 s-1  à  95,94 meV  à une  valeur maximale  0,02×1012 s-1 à 150 meV. Pour les 

énergies comprises entre 95,72 et 110,23 meV, la densité d'états étant presque constante le 

taux de diffusion suit le comportement croissant de la fonction de recouvrement Γlh,  tandis 

que pour les valeurs supérieures  le comportement résultant est une combinaison de ceux de la 

densité d'états et de la fonction  Γlh  qui sont tous les deux croissants (voir figures 3.6 et 3.7 ci-

dessous).   
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Figure 3.6  (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
absorption d'un phonon optique transversal. (b) la Fonction Γij  pour les trous lourds et 
légers. 
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Figure 3.7:  Densité d'états finale des trous lourds et légers avec absorption  
(émission) d'un phonon optique transversal en ligne continue (discontinue ). 
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III.2.b Diffusion avec émission d'un phonon 
 

 La figure 3.8 montre les taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers 

avec émission d'un phonon. Le taux de diffusion des trous lourds augmente mais de façon non 

uniforme avec l'augmentation de l'énergie et suit en gros les variations de la densité d'états. 

Néanmoins, à haute énergie le caractère décroissant  de la fonction Γhh se fait sentir. 

Numériquement, le taux  H H   varie de  0,088×1012 s-1 pour E = 88,3 meV jusqu'à  

0,54×1012 s-1 pour E = 150 meV.  Pour les trous légers, le taux de diffusion augmente très 

faiblement avec l'énergie allant d'une valeur minimale  0,119×1012 s-1 à 129,03 meV  à une 

valeur maximale  0,128×1012 s-1 à 150 meV ,  c'est à dire un changement d'à peine 7,6 %. Ce 

comportement est facilement expliqué par la décroissance de la densité d'états Dlh et 

l'augmentation plus rapide de la fonction de recouvrement correspondante ( voir figures 3.7, 

3.8 ).   
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Figure 3.8 (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
émission d'un phonon optique transversal, (b) la fonction Γij  pour les trous lourds et 
légers. 
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 Il est très instructif de faire une comparaison avec les résultats obtenus dans le cas d'un 

semiconducteur  GaAs massif. Pour cela, nous utilisons le travail théorique de R.Scholz [5] 

qui nous permet d'estimer à basse énergie les rapports suivants: 0,067
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H H









 

pour 

l'absorption et 0,03
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 pour l'émission. Pour  les trous légers, ils sont

0,067
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  pour l'absorption et 0,6
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   pour l'émission. En revanche, pour 

les hautes énergies, tous les rapports sont presque identiques et de l'ordre 0.1 sauf pour l'intra-

sous-bande des trous légers avec émission d'un phonon où le rapport est  0,26.
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III.2.c Effet de la sous bande split-off sur le taux de diffusion  

  

 La figure 3.9 représente les taux des diffusions intra-sous-bandes aussi bien des trous 

lourds que légers obtenus dans le cadre de deux modèles différents: Dans le premier, l'effet de  

la sous-bande split-off est  inclus ( Hamiltonien de Luttinger-Kohn  6×6 ),  alors que dans le 

second, il est ignoré ( Hamiltonien de Luttinger 4×4).   L'examen de la figure 3.9 fait ressortir 

les faits suivants: Pour les trous lourds, aux énergies inferieures à environ 90 meV  les deux 

modèles donnent les même allures,  bien que leurs différences relatives atteignent parfois      

19 %. Au delà de cette énergie, le modèle de Luttinger Kohn donne une allure constante, alors 

que le modèle simplifié (Hamiltonien de Luttinger 4×4) donne lieu à une allure décroissante   

avec des erreurs relatives allant jusqu'à 20 %.   Pour les trous légers, les deux modèles 

donnent les mêmes allures sur toute la plage d'énergie étudiée, mais avec des erreurs relatives 

allant jusqu'à 16 % à haute énergie. 

 

 La figure 3.10 ci-dessous représente les taux de diffusion intra-sous-bandes avec 

émission d'un phonon dans le cadre des deux modèles déjà présentés. En examinant cette 

figure, on remarque que les deux modèles donnent les mêmes allures, l'erreur relative des 

trous lourds augmentant avec l'augmentation de l'énergie et variant entre 7 %  et 12 %.   Pour 
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les trous légers, on a les mêmes allures pour les deux modèles et l'erreur relative diminue avec 

l'augmentation de l'énergie, allant de12,8 % à 3,7 % .  
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 Figure 3.9: Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
absorption d'un phonon optique transversal en incluant ( négligeant ) la sous bande split-
off  en ligne continue (discontinue ).  
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Figure 3.10: Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
émission d'un phonon optique transversal en incluant ( négligeant ) la sous bande split-
off  en ligne continue (discontinue ).  
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IV. Taux de diffusion des trous dus aux phonons acoustiques 

   VI.1 Traitement analytique général  

 Le potentiel dû aux phonons acoustiques s'écrit comme suit [5]  

                      

.(R) ( )Q
iq r

Q Q
Q

V f ea a
 


                                 (3.20) 

 

où Qf  est donné par 
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                                   (3.21) 

 
 
ρ étant la  masse volumique, quant à Ξ c'est la constante du potentiel de déformation 

acoustique et ωQ  étant la fréquence du phonon acoustique du mode de vecteur d'onde Q . 

Dans le cadre du modèle  de Debye, cette dernière est donnée par   

 

                                         ωQ = sQ                                                      (3.22) 

 

s étant   la vitesse du son dans le matériau.   
 

 Le taux de diffusion d'un électron de la sous-bande ni  passant d'un état ii k


 de 

vecteur d'onde ik


   à une sous-bande  nj  d' état jj k


   est donné par la règle d'or de Fermi  
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                          (3.23) 

 

 Dans l'Eq. (3.23),  le signe moins en haut correspond à l'absorption, tandis que le signe plus 

en bas correspond à l'émission  avec la fonction ij est donnée par  

 

 

2
3

(q )cos( ) (q )cos( ) (q )cos( )
2 2 2ij z h z l z s zdq d G G G
           (3.24) 
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où   est l'angle entre les vecteurs d'onde initial ik


  et final .jk


 Les fonctions (q )h zG , (q )l zG ,

(q )s zG  étant  respectivement données  par  

     
(q ) A (k ) A (k ) ( ) ( )h z ih i jh j Q hi hjG f z z dz 





                              (3.25) 

 
 

    (q ) A (k ) A (k ) ( ) ( )l z il i jl j Q li ljG f z z dz 




                              (3.26) 

 
 

    (q ) A (k ) A (k ) ( ) ( )s z is i js j Q si sjG f z z dz 




                                (3.27) 

 
 
Pour les phonons acoustiques de grandes longueurs d'onde, le nombre de phonon NQ  devient 

 

                                   1B
Q

K T
N

sQ
 


                                            (3.28) 

 KB  étant la constante de Boltzmann et T la température absolue. De l'Eq. (3.28), on déduit  

 

                                  
1Q QN N                                                    (3.29) 

  

Dans les semiconducteurs, le potentiel de déformation dû aux phonons acoustiques est 

important pour les grandes longueurs d'onde des phonons [2,6,12]. On note ici que la 

conservation de l'impulsion et de  l 'énergie impose que le vecteur d'onde des phonons  dans 

le plan (xy) se limite aux niveau du centre  de la zone de Brillouin autrement dit aux grandes 

longueurs d'ondes.  En effet,  la conservation de l'impulsion et l'énergie s'écrivent comme 

 

                         2 2 2 2 cos( )i if fq k k k k                                      (3.30) 

 

                                  i fE E sQ                                                  (3.31) 

 

Dans l'Eq. (3.31), le signe en haut ( bas ) correspond à l'émission ( l'absorption ). La 

résolution numérique de l’Eq. (3.30-31) nous permet de déterminer les valeurs limites des 
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vecteurs d’ondes du phonon  q dans le plan (xy) pour le cas d'absorption illustrés sur la figure 

3.11. 

  On remarque que les valeurs maximales des vecteurs d'onde des phonon pour les trous 

lourds varient entre maxq  = 0,027 Å-1 pour les faibles énergie atteignant la valeur 0,19 Å-1 pour 

les hautes énergies à 150 meV, tandis que pour les trous légers ils varient entre 0,03  Å-1  pour 

les faibles énergies et passe à 0,1 Å-1  pour les hautes énergies. Cependant, pour les valeurs 

minimales minq  pour les trous lourds, elles sont  de l'ordre 0,02 Å-1  pour les faibles énergies 

et atteignant 0,1 Å-1  pour les hautes énergies.  Pour les trous légers, minq  varient  de 0,024 Å-1  

jusqu'à  0,006 Å-1   pour les hautes énergies. 
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Figure 3.11:  Vecteurs d'ondes maximal et minimal dans le plan (xy)   du phonon 
acoustique absorbé par les trous lourds ( légers ) en ligne continue (discontinue ).  

 

 Dans le cas du matériau massif,  la conservation de l'impulsion et de  l'énergie limite le 

vecteur d'onde total Q  au voisinage du centre  la zone de Brillouin, et  par conséquent, 

l'interaction peut être considérée comme quasi-élastique [13].  Cependant, dans le cas d'un 

puits quantique,  la conservation de l'impulsion et de  l'énergie limite seulement  les valeurs q 

du vecteur d'onde du phonon dans le plan, alors qu'il n' y a  aucune restriction sur la valeur de 

la composante qz du vecteur d'onde. Par conséquent, nous limitons donc dans l'Eq. (3.24)   

l'intégration sur qz  à l' intervalle allant de 0 à 0,04 Å‐1,    ainsi l'interaction pourra être 
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considérée  comme  quasi-élastique. Ceci  conduit à des taux de diffusion identiques aussi 

bien pour l'émission que pour l'absorption. 

 

 A température ambiante, le nombre d'occupation des phonons est beaucoup plus 

important aux grandes longueurs d'ondes qu'ailleurs, en particulier à la limite de la zone de 

Brillouin comme  illustré sur la figure 3.12. A titre d'exemple, on a QN = 1,02×102  pour Q = 

0,01 Å‐1, cette même grandeur vaut  1,019×104 pour  Q = 5,84x10-5  Å‐1, c'est à dire elle est 100 

fois plus grande.   Dans l'approximation de Debye, à la limite de la zone c'est à dire pour   Q =  

2

a


  l'énergie du phonon vaut   28,24 meV  dans ce cas le nombre d'occupation passe à 0,91 

en utilisant les statistiques classique de Maxwell-Boltzmann. Ces grandeurs sont du même 

ordre de grandeur que les vraies valeurs obtenues en utilisant la valeur expérimentale 27,897 

meV de l'énergie du phonon [14] et la  distribution exacte de Bose-Einstein.  

 

 

 

Figure 3.12 : Nombre d'occupation des phonons acoustiques en fonction du module du vecteur 
d'onde. 
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La figure 3.13 représente les fonctions (q )h zG , (q )l zG et (q )s zG  en fonction de la 

composante qz  du vecteur d'onde du phonon. On remarque clairement que la fonction de 

recouvrement des trous lourds  est plus importante que celles des trous légers et split-off .  
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Figure 3.13: Les fonctions de recouvrement  des trous lourds, légers et split-off  
respectivement en ligne continue , discontinue  et pointillé en fonction de la composante  
qz  du vecteur d'onde du phonon acoustique. 

 
 
 
VI.2 Résultats numériques 
 
 Dans cette partie, nous exposons nos résultats numériques obtenus dans le cadre défini 

par les Eqs. (3.23-)27).  Les taux de diffusion sont traités dans le cadre de  l'approximation 

élastique déjà mentionnée.  

 
VI.2.a   Diffusion avec absorption ou émission d'un phonon  

              
 

 La figure 3.14 illustre les taux de diffusion des trous lourds et légers dus aux phonons 

acoustiques dans le cadre de l'approximation élastique pour un puits de largeur égale 25 Å.  

On remarque que  le taux de diffusion des trous lourds H H    augmente linéairement avec 

l'énergie initiale des trous par la suite son augmentation devient faible, atteignant sa valeur 

maximale 0,4×1012 s-1 pour les hautes énergies.  Pour les trous légers, à faible énergie le taux 
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de diffusion diminue rapidement avec l'énergie. sa diminution devient ensuite faible pour les 

hautes énergies, atteignant sa valeur minimale 0,1×1012 s-1 à 150 meV.   On remarque 

également  l' intersection des courbes représentant les taux de diffusion des deux types de  

trous à  E = 96,4 meV.  Le taux de diffusion des trous lourds suit en général le comportement 

de la densité d'états finale illustrée sur la figure 3.14 (c), à cause de sa variation rapide par 

rapport à la fonction Γlh. Pour les trous légers, aussi bien la densité d'états que la fonction de 

recouvrement contribuent au caractère  décroissant du  taux de diffusion.   
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Figure 3.14 (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes respectivement des trous lourds et 
légers avec les  phonons acoustiques. (b) la Fonction Γij  pour les trous lourds et légers. 
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Figure 3.14 (c): Densité d’états pour les trous lourds (hh) et légers (lh) pour un puits de largeur 25 Å 

 

 La figure 3.15 représente les taux de diffusion des trous lourds et légers dus aux 

phonons acoustiques dans le cadre de l'approximation élastique, mais avec l'intégration sur qz  

allant jusqu'à la limite de la zone de Brillouin. En comparant ces taux à ceux de la figure 3.14,  

on trouve que le taux de diffusion pour les trous lourds augmente de  159,8 %  aux faibles 

énergie et de 92,6 %  pour les hautes énergies.  Cependant, pour les trous légers, on a une 

augmentation de 53,2 %  aux faibles énergies et 76,3 % pour les hautes énergies. Ceci est dus 

aux fonctions de recouvrement des trous lourds et légers qui reste importante même  pour qz 

supérieur à 0,04 Å‐1  
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Figure 3.15: Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec   
l'intégration sur qz  prise sur un intervalle allant jusqu'à la limite  de la zone de Brillouin. 
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 La figure 3.16 représente le taux de diffusion intra-sous bande des trous lourds pour 

une largeur de puits égale à 30 Å. On remarque que l'effet d'extension des bornes d'intégration 

de 0,04 Å-1
   vers la limite de la zone de Brillouin est moins importante que celle pour une 

largeur égale à 25 Å. Ainsi, on trouve que le taux de diffusion augmente de  154 %  aux 

faibles énergie et de 88 %  pour les hautes énergies. 
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Figure 3.16: Taux de diffusions intra-sous-bandes des trous lourds pour une largeur de   
de 30 Å pour une borne maximale d'intégration sur qz égale à 0,04 Å-1

   (2π/a)   en ligne 
continue ( discontinue ). 

 

VI.2.a   Effet de la sous bande split-off sur le taux de diffusion 
 

 La figure 3.17 représente les taux de diffusion intra-sous-bandes aussi bien  des trous 

lourds que légers et ce dans le cadre de deux modèles différents: Dans le premier modèle,   

l'effet de la bande split-off est inclus alors que dans le second il est négligé.  

Pour les trous lourds, la sous bande split-off   n'a pas un effet important pour les faibles et 

les hautes énergies, mais l'effet de son inclusion devient remarquable pour les énergies 

intermédiaires avec des erreurs  relatives pouvant  atteindre  12,8 %  aux alentours de 89 meV.  

Pour les trous légers, l'écart  relatif varie de -10,8 % à basse énergie et 13,9 %  à haute énergie 

en passant par 0%  à 118,3 meV.     

 



Chapitre III                              Interaction  trou-phonon dans le modèle massif  des phonons 

 

99 
 

50 100 150
0.0

0.2

0.4

hh      hh
 

 (
  p

s
- 

1
  )

 ENERGY  (meV)

lh      lh

 

 

 

Figure 3.17: Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
absorption d'un phonon acoustique  en incluant ( négligeant ) la sous bande split-off  en 
ligne continue ( discontinue ).  

  

 Pour expliquer nos résultats nous avons tracé la densité d'états et les fonctions de 

recouvrement aussi bien en incluant qu'en négligeant la sous-bande split-off comme il est 

illustré sur les figures 3.18 et 3.19 respectivement.  Aux faibles et aux hautes énergies et 

pour les trous lourds, l'effet de la split-off  est négligeable sur le taux de diffusion, alors qu'il 

est important aux énergies intermédiaires. Ceci peut être facilement expliqué par l'effet de la 

split-off sur les densités d'états et les fonctions de recouvrements respectives (voir figures 

3.18-19).  
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Figure 3.18:   Densité d'états des trous lourds et légers en incluant ( négligeant ) la sous 
bande split-off  en ligne continue ( discontinue ).  
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Figure 3.19:  Les fonctions de recouvrement  des trous lourds et légers en incluant         
( négligeant ) la sous bande split-off  en ligne continue ( discontinue ).  
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VI.2.c   Effet de la largeur du puits 
 
 La figure 3.20 représente le taux de diffusion intra-sous bande des trous lourds pour 

une largeur de puits égale à 100 Å. On remarque que l'effet d'étendre les bornes d'intégration 

sur qz de 0,04 Å-1
   vers la limite de la zone de Brillouin sur les taux de diffusion est moins 

importante que dans le cas d'un puits de largeur égale à 25 Å, mais demeure néanmoins non 

négligeable, ceci est dû au couplage LH-HH. Ainsi, on trouve dans ce cas que le taux de 

diffusion augmente en général d'environ 26 %  sauf pour les hautes énergies où le changement 

atteint  30  % environ.     
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Figure 3.20: Taux de diffusion intra-sous-bande des trous lourds pour une largeur de   
100 Å pour une borne maximale d'intégration sur qz égale à 0,04 Å-1

   (2π/a  )   en ligne 
continue ( discontinue ). 
 

 Il est important de noter ici que   la contribution  des fonctions de recouvrement paires 

illustrées sur la figure 3.21 devient de moins en moins importante à mesure que le vecteur 

d'onde des phonons augmente en module. Cependant, l'effet des fonctions de  recouvrement 

dû aux contributions   des fonctions d'ondes impaires qui apparaissent avec l'augmentation de 

la largeur du puits  est  important comme on l'a représenté sur la figure  3.22. 
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Figure 3.21: Les fonctions de recouvrement paires  pour une largeur  de 100 Å des 
trous lourds, légers et split-off  respectivement en ligne continue , discontinue  et 
pointillé en fonction de la composante  q z   du vecteur d'onde du phonon acoustique.  
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Figure 3.22: Les fonctions de recouvrement impaires  des trous lourds, légers et split-
off  respectivement en ligne continue , discontinue  et pointillé en fonction de la 
composante  q z   du vecteur d'onde du phonon pour une largeur de  puits égale à 100 Å.  
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En comparant nos résultats  avec ceux du cas massif, pour les phonons acoustiques dans 

le  GaAs, nous obtenons à basse énergie les rapports suivants  0,168
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  tandis qu'aux hautes énergies les rapports sont   0,2
Puits
H H
massif
H H








 ,

 

0,05.
Puits
L L
massif
L L









 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



Chapitre III                              Interaction  trou-phonon dans le modèle massif  des phonons 

 

104 
 

VII. Conclusion  
 
 Dans ce chapitre, en utilisant le modèle massif des phonons, nous avons calculé les 

taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers aussi bien  avec absorption qu' 

émission d'un phonon  optique polaire. Nous avons  également étudié les taux de diffusion 

intra-sous-bandes des trous lourds et légers  dus au potentiel de déformation induit par les 

modes optiques longitudinaux et transversaux. En outre, nous avons étudié les taux de 

diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec les phonons acoustiques dans le 

cadre de l'approximation élastique. Nos résultats montrent  que les divers types d'interaction  

qu'il s'agisse des phonons optiques polaires,  potentiel de déformation ou les phonons 

acoustiques, la variation du taux de diffusion avec l'énergie initiale du trou suit les 

comportements de la densité d'états finale et/ou la fonction de recouvrement. D'autre part, la 

comparaison avec les résultats obtenus par d'autres auteurs pour le GaAs massif montre l'effet 

important  du confinement des trous.    
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 Ce chapitre se compose de deux parties,  la première partie est 

consacrée à l' étude de  l'interaction des trous avec les phonons optiques 

confinés. En utilisant le modèle du milieu diélectrique continu,  nous 

calculons les divers taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et 

légers avec absorption et émission d'un phonon, ensuite nous étudions  

l'effet de la largeur du puits sur ces derniers. En outre, les effets de 

l'anisotropie et de la  sous-bande split-off sur la diffusion sont discutés. En 

ce qui concerne la deuxième  partie,  nous présentons la même étude 

évoquée précédemment, mais le travail sera consacré aux taux de diffusion 

avec les phonons d'interfaces. 
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  I. Introduction  

  

 Dans un puits quantique, les phonons optiques sont modifiés, ainsi la présence d' 

interfaces conduit à l'apparition  de modes  confinés et  d'interfaces. Cet effet résulte  de la 

différence entre les fréquences des phonons optiques polaires des  matériaux constituant l' 

hétérostructure [1,2]. En effet,  expérimentalement la spectroscopie  Raman  a mis en 

évidence l'existence des phonons confinés et d'interfaces dans les hétérostructures  à 

semiconducteurs  telles que les puits quantiques [3,4], les multi-puits quantiques [5,6], les 

nanofils [7,8], les points quantiques [9,10] et les superréseaux  [11-13]. Dans ce contexte,  

notons que pour décrire l'interaction électron phonon dans  les hétérostructures  le modèle 

massif des phonons polaires  décrit  dans le chapitre II et utilisé par la suit dans le chapitre III 

constitue en fait une bonne approximation seulement pour les puits quantiques de grande 

largeurs  [14]. Cependant, le modèle massif des phonons optiques semble être  moins  précis 

que d'autres modèles plus élaborés dans les puits quantique étroit [15-18]. Pour cette raison,  

dans ce chapitre, nous tenons  compte de l'effet du confinement des phonons optiques lors de 

l'étude de l'interaction électron phonon.  
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II.1 Taux de diffusion des trous dus aux  phonons optiques polaires confinés  

II.1 Traitement analytique général  

 Le potentiel dû aux phonons confinés  s'écrit comme suit [19-21]  

              ܸ( ሬܴԦ) =݁ߔ,(ݖ) ቀܽ(ݍ) + ܽା ቁ(ݍ−) ݁ሬԦ.Ԧ								(4.1)	  

Ԧ et rݍ                  


 étant  respectivement le vecteur d'onde du phonon et la position  de l'électron dans le 

plan (xy). L'indice m  de la somme désigne  le mode du phonon confiné, alors que e représente 

la charge électronique. Les grandeurs  ܽା  quant à elles  sont respectivement (ݍ)ܽ	 et (ݍ−)

les opérateurs de création et d'annihilation, tandis que  ߔ,(ݖ) représente le potentiel dû au  

phonon confiné. Ce dernier est donné par [22] 

          
(ݖ),ߔ         = (గ௭	cosܣ )       m=1,3,5,..                 (4.2) 

 
(ݖ),ߔ          = (గ௭	sinܣ )         m=2,4,6,..               (4.3) 

            

où  L est la largeur du puits quantique et  AC   la constante   de normalisation des phonons 
confinés [22] 

L' Hamiltonien d'interaction des électrons avec les phonons dans le cadre de la seconde 

quantification s'écrit  [23] 

   

               int (R)H V dxdydz  


                                 (4.4) 

 
 
où   est l'opérateur  champ donné par l'Eq. (3.6). 
 

 Le taux de diffusion du trou de la sous-bande ni  passant d'un état ii k


 de vecteur 

d'onde  ik


  à une sous-bande  nj  d' état jj k


   est donné par la règle d'or de Fermi [1,19] 

 

     

22
( , ) ( )i j j i jM j i E E dN

      


              (4.5) 
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où iE  représente l'énergie initiale du trou, alors que jE  et jdN  sont respectivement l'énergie 

et la densité d'états finale  après diffusion. Quant à l'élément de matrice
 

( , )M j i  il caractérise 

la diffusion entre les deux états de départ et d'arrivée.  

Dans l'Eq. (4.5), le signe moins en haut correspond à l'absorption, tandis que le signe plus en 

bas correspond à l'émission. Apres quelques manipulations algébriques on trouve   

 

                       

1 1 1
( )

2 2 2
j

i j Q ij
j

k
N

E

k


   







                           (4.6) 

 
 

Dans l'Eq. (4.6), la fonction ij
  

 rend compte du recouvrement entre les états initial et final, 

elle est explicitement  donnée par  
 

 
2

, , ,

3
( )cos( ) ( )cos( ) ( )cos( )

2 2 2ij h m l m s m
m

d G m G m G m
        (4.7) 

 

où   est l'angle entre les deux vecteurs ik


  et  ,jk


 
alors que pour le mode m,  les fonctions  

h, ( )mG m ,  l, ( )mG m ,  s, ( )mG m  correspondant respectivement aux sous bandes trous lourds 

(heavy), trous légers (light) et trous de split off (split off) sont données par  
 
 

 
 h,m hi hj ih iq , jh jmG ( m ) ( z ) ( z ) A (k ) Ae z (k )dz 





                   (4.8) 

 
 

 
 ,, ( ) ( ) ( ) A (k ) A (k )l m li lj il i jq l jmG m ze z zz d  





                     (4.9) 

 
 

   ,, ( ) ( ) ( ) A (k ) A (k )s m si sj is i jq s jmG m ze z zz d  




                     (4.10) 

 
L'examen de  l'Eq. (4.6) fait sortir un aspect important qui se résume  dans le fait que le taux 

de diffusion est déterminé par le produit de la densité d'états et la fonction   ij . 
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II.2 Résultats numériques 
 
 Dans cette partie, nous exposons nos résultats numériques obtenus dans le cadre défini 

par les Eqs. (4.6)-(4.10). Nous traitons séparément les processus avec absorption et ceux avec 

émission de phonons confinés dont nous discutons et analysons en détail la dépendance en 

énergie. Dans le but de bien comprendre la dépendance en énergie des taux de diffusion, nous 

examinons de prés  les rôles joués respectivement  par   la densité d'états finale et la fonction 

de recouvrement ij .  

 

II.2.1   Diffusion avec absorption d'un phonon  
 
 
 La figure 4.1 montre nos résultats des taux de diffusion intra-sous-bandes  des trous 

lourds et légers avec absorption d'un phonon optique polaire confiné. On remarque que pour 

les trous lourds et  à faible   énergie,  le taux de diffusion diminue  presque linéairement  avec 

l'énergie. Partant de sa valeur maximale H H  = 0,56×1012 s-1  à  E = 54,6 meV  il diminue 

très rapidement pour atteindre la valeur  0,37×1012 s-1 à  E = 114,7 meV , au delà de cette 

énergie, la variation du taux de diffusion devient très faible et la valeur de ce dernier se 

stabilise presque  à H H  = 0,35×1012 s-1.    Le comportement  du taux de diffusion 

s'explique comme étant dû à la chute rapide du facteur Γhh  pour les faibles énergies par 

rapport aux variations de la  densité d'états (voir fig. 4.2 ). Pour les hautes énergies, 

approximativement à partir de 100 meV , la  densité d'états ne varie presque plus alors que Γhh  

présente  une décroissance faible. L'effet résultant  est un taux de diffusion décroissant mais 

presque constant.   

 

 Le taux de diffusion des trous légers varie  faiblement avec l'énergie, partant d'une 

valeur L L  = 0,095×1012 s-1  à  E = 96,16 meV  il diminue faiblement jusqu'à sa valeur 

minimale L L  = 0,086×1012 s-1  qu'il atteint à  E = 113,5 meV,  pour poursuivre ensuite sa 

faible augmentation qui ne dépasse guère  5 %. Ce comportement est dû  aux faibles 

variations de la densité d'états finale  et la fonction de recouvrement des trous légers Γlh 

clairement montrées sur la figure 4.1 b. 
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Figure 4.1 (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers  avec 
absorption d'un phonon optique confiné. (b) La fonction Γij  pour les trous lourds et 
légers. 
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Figure 4.2:  Densité d'états finale des trous lourds et légers avec absorption  
 (émission) d'un phonon optique confiné en ligne continue (discontinue ). 
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II.2.2   Diffusion avec émission d'un phonon  
 

  

La figure 4.3 montre les taux de diffusion intra-sous-bandes aussi bien  des trous lourds 

que légers avec émission d'un phonon optique confiné. On remarque que le  taux de diffusion  

des trous lourds,  partant d'une valeur H H  = 0,83×1012 s-1 à une énergie 91,7  meV  

diminue de façon  monotone    avec cette dernière  jusqu'à une énergie 101,27  meV  où  il 

atteint sa valeur minimale  de 0,78×1012 s-1.  Au delà, il augmente  presque linéairement 

jusqu'à 138,3  meV ,  pour des valeurs supérieures à cette énergie, les variations deviennent 

moins rapides atteignant   la valeur H H  = 1,38×1012 s-1  à 150 meV. A cause de la variation 

rapide de la fonction Γhh  par rapport à la densité d'états finale, pour les faibles énergies, le 

taux de diffusion suit le comportement de celle-ci,  tandis que pour les hautes énergies il suit 

celui de la densité d'états finale à cause de la faible variation de la fonction de recouvrement 

Γhh. A titre illustratif, dans l'intervalle compris entre 91,67 et 101,27 meV, les pentes de la  

densité d'états, la fonction de recouvrement et le taux de diffusion sont respectivement égales 

à 2,904, -18,23 et -0,520. Dans l'intervalle suivant, c'est à dire entre 109,29 et 133,85 meV  les 

pentes de ces mêmes grandeurs prises dans le même ordre sont respectivement égale à 10,02,  

-0,929 et 7,377.  Ceci confirme l'explication que nous venons de donner. 

 

Le taux de diffusion des trous légers présente  un caractère décroissant en fonction de 

l'énergie. Numériquement, il passe d'une valeur maximale L L  = 0,62×1012 s-1  à  E = 133,9  

meV  jusqu'à une valeur minimale  0,41×1012 s-1  à  E = 150 meV.  Ce comportement 

s'explique par l'effet combiné de la décroissance rapide de la densité d'états accompagnée par 

la très faible variation de la fonction de recouvrement ( voir figs. 4.2, 4.3 ). 
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Figure 4.3 (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
émission d'un phonon optique confiné. (b) La Fonction Γij  pour les trous lourds et 
légers. 

 

 
II.2.3 Effet de la sous bande split-off sur les taux de diffusion 
 

 

La figure 4.4 représente les taux de diffusion intra-sous bandes aussi bien  des trous 

lourds que légers dans le cadre de deux modèles différents: Dans le premier modèle,   l'effet 

de la sous-bande split-off est inclus alors que dans le second il est négligé.  

En examinant cette figure de prés, on remarque que les deux modèles donnent les mêmes 

allures. Pour les trous lourds, l'erreur relative est presque constante : Elle est de 11 %  aux 

énergies faibles et passe à 12 %  aux énergies supérieures.  Pour les trous légers, on a les 

mêmes allures pour les deux modèles comme dans le cas précédent, cependant l'erreur relative  

augmente avec l'énergie allant  de 7,8 % à 18 % . Ceci  montre clairement l'importance 

d'inclure de la sous bande split-off  dans tout  calcul des taux de diffusion.  
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Figure 4.4: Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
absorption d'un phonon optique confiné en incluant (négligeant) la sous bande split-off 
en ligne continue ( discontinue). 

 
 
 
 
 
II.2.4   Effet de la largeur du puits quantique sur les taux de diffusions  
 
 
 

Jusqu'à présent, tous les taux de diffusion ont été calculés pour des largeurs de puits 

égale à 25 Å. Dans cette partie, nous allons étudier l'effet de la largeur du puits sur les taux de 

diffusion, car  augmenter ou diminuer  la largeur du puits fait varier non seulement la 

structure électronique des bandes d'énergie,  mais aussi le potentiel électrique induits par les 

phonons ( voir fig. 2.3 chapitre 2 ).   
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Figure 4.5  (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds avec absorption 
d'un phonon optique confiné.(b) La fonction Γij  pour les trous lourds et légers pour 

plusieurs largeurs de puits. 

 

 

La figure 4.5 a montre les taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds avec 

absorption d'un phonon optique confiné pour  des largeurs du puits quantique allant de 15  à  

30 Å.  Pour comprendre le comportement de nos résultats, nous avons  calculé la fonction de 

recouvrement Γhh  et les densités d'états finales des trous lourds pour les  largeurs de puits 

correspondantes. Ceux-ci sont bien  montrés sur les figures 4.5b et 4.6 respectivement. 
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Figure 4.6: Densité d'états finale des trous lourds avec absorption d'un phonon 
     optique confiné pour plusieurs largeurs de puits en fonction des énergies des trous. 

 
 

 
  

 

Pour les faibles valeurs de puits variant de 15 à 25 Å, les taux de diffusion ont un 

caractère décroissant jusqu'à une certaine valeur d'énergie qui dépend de la largeur, au delà la 

variation est moins rapide et le taux tend à se saturer. Il est évident que pour les faibles 

largeurs étudiées,  le taux de diffusion suit le comportement de la fonction de  recouvrement 

Γhh , la densité d'états ayant un effet mineur. Il est facile de comprendre le comportement de la 

fonction de recouvrement Γhh  pour les largeurs inférieures à 30  Å,  en faisant référence au 

couplage HH-LH à mesure qu'on s'éloigne du centre de la mini-zone de Brillouin. Dans ce 

but, on montre sur les figures    4.7. a, b les contributions au recouvrement dans  l'état propre 

HH du puits provenant des bandes HH, LH et SP.   
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Figure 4.7 : Les contributions au recouvrement dans  l'état   propre HH du puits 
provenant des  sous-bandes HH, LH et SP pour des puits de largeurs 30 Å et 15 Å. 

 

 On remarque qu'au centre de la zone de Brillouin, la plus grande contribution provient 

de la sous bande HH1,  les autres sous bandes LH, SP et HH2 ayant un effet négligeable. Au 

fur et à mesure qu'on s'éloigne du centre le couplage HH-LH prend plus d'ampleur et 

l'augmentation de la contribution LH au recouvrement tend à neutraliser la décroissance de la 

contribution HH à ce même recouvrement. Ce qui explique le ralentissement de la variation 

du recouvrement HH en fonction de l'énergie qui finit par se saturer comme il est montré sur 

la figure  4.5. b.  

 

 

 Sur la figure 4.8 a nous avons tracé les taux de diffusion intra-sous-bandes des trous 

lourds avec absorption d'un phonon optique confiné pour  diverses largeurs du puits quantique 

allant de 50 Å à  150 Å.  Pour 50 Å,  le taux de diffusion  partant d'une valeur H H  = 

0,8×1012 s-1 à  E = 23  meV  diminue de façon  monotone    avec l'augmentation de l'énergie  

jusqu'à  30,3  meV  où  il atteint sa valeur minimale  de 0,7×1012 s-1. Il est très utile de noter 

que dans cet intervalle   d'énergie  les trous lourds sont complètements découplés des autres 

sous bandes. Pour les énergies supérieures, le taux augmente  presque linéairement jusqu'à  E 

= 52  meV où il atteint son maximum de H H  = 1,092×1012 s-1, ensuite il entame une allure 

faiblement décroissante avec l'énergie. Pour des puits plus larges,  le taux augmente très 
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rapidement présentant en effet un véritable aspect 'overshoot' jusqu'à une certaine  énergie E0  

dépendant de la largeur, juste après le taux  diminue lentement et de façon monotone avec 

l'énergie.  Dans ce cas précis,  le taux de diffusion dans sa dépendance de E suit de très prés le 

comportement de la fonction de recouvrement  Γhh  comme il est clairement illustrée sur la 

figure 4.8 b 
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Figure 4.8  (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds avec absorption 
d'un phonon optique confiné. (b) La fonction Γij  pour les trous lourds et légers pour 
plusieurs largeurs de puits. 
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Pour expliquer l'allure de la fonction de recouvrement ΓHH  dont la courbe est montrée  sur la 

figure  4.8  b,    les contributions à ce dernier dans  l'état propre HH du puits provenant des 

sous-bandes  HH, LH et SP  sont montrées sur les figures 4.9 a, b pour des puits de largeurs  

50  et 100 Å respectivement. Pour un puits de  50 Å  de largeur, on remarque que la 

contribution au recouvrement ΓHH  associé à la diffusion intra-sous-bande  provenant de la 

sous-bande des trous lourds hh1 est importante au centre de la zone de Brillouin. Notons 

cependant, que cette contribution qui initialement  diminue faiblement avec l'énergie entame 

une décroissance très rapide,   accompagné d'une augmentation rapide de la contribution de la 

sous-bande des trous légers lh1 et ceux jusqu'à  une énergie du trou lourd valant  50 meV  où 

les sens de variation de ces deux contributions s'inversent,  l'effet des autres sous-bandes étant 

négligeable. 

 

Pour une largeur de puits égale à 100 Å, les allures des courbes de la figure 4.9 b sont 

semblables à celles du cas précédent  à l'exception du comportement à basse énergie où   on 

constate une décroissance très rapide de la contribution  hh1  au profit  d'une croissance 

proportionnelle   correspondante lh1.   
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Figure 4.9 : Les contributions au recouvrement dans  l'état propre HH du puits  
provenant des bandes HH, LH et SP  pour des puits de largeurs 50 Å et 100 Å. 
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II.2.5   Effet de l'anisotropie sur les taux de diffusions 
  

 
 La figure 4.10  représente le taux de diffusion intra-sous-bande des trous lourds avec 

absorption d'un phonon optique confiné en fonction du vecteur d'onde initial des trous en 

tenant compte du warping de la structure de  bande. On voit clairement que le taux de 

diffusion est caractérisé par une anisotropie plus visible  lorsqu'on s'éloigne du centre de la 

zone de Brillouin, c'est à dire pour les hautes énergies particulièrement  entre les directions [1 

0] et [1 1] où il est clair de remarquer une symétrie d'ordre 4. Ce phénomène est directement 

lié à l'anisotropie de la structure de la bande elle même comme illustrée sur la figure 7.1 du 

chapitre I. 

 
 

 
 

Figure 4.10:   Effet de l'anisotropie sur le taux de diffusion intra-sous-bande des trous 
lourds avec absorption d'un phonon optique confiné en fonction du vecteur d'onde initial 
k dans le plan kx- ky 
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La figure 4.11 montre le taux de diffusion intra-sous-bande des trous légers avec 

absorption d'un phonon optique confiné  en fonction du vecteur d'onde initial du trou. On 

constate que  le taux de diffusion est caractérisé par une faible anisotropie en comparaison 

avec celle des trous lourds. Cet effet trouve son origine  dans la faible anisotropie de la sous-

bande des trous légers montré sur la figure 7.1 au chapitre I.   

 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

Figure 4.11:    Effet de l'anisotropie sur le taux de diffusion intra-sous-bande des trous 
légers avec absorption d'un phonon optique confiné en fonction du vecteur d'onde initial 
k dans le plan kx- ky 
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III. Taux de diffusion des trous avec les phonons optiques polaires 
d'interfaces 

III.1 Traitement analytique général  

Le potentiel dû aux phonons d'interfaces  s'écrit comme suit [24-26]  

 
              ܸ൫ ሬܴԦ൯ =݁ߔ(ݖ) ቀܽ(ݍ) + ܽା ቁ(ݍ−) ݁ሬԦ.Ԧ 								(4.11) 
    
                     

Ԧ et rݍ 


 étant respectivement les vecteurs d'ondes du phonon et  position de l'électron  dans le 

plan (xy), e quant à elle désigne la charge de l'électron, alors que ܽା ܽ	 et (ݍ−)  sont (ݍ)

respectivement les opérateurs de création et d'annihilation, enfin  ߔ(ݖ) représentant le 

potentiel du phonon d'interface. Dans le cas des  modes d'interfaces symétriques, le potentiel ߔ(ݖ) il s'écrit comme  [22] 
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alors que, pour les phonons d'interfaces antisymétriques son expression devient [22] 
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où  L est la largeur du puits quantique, tandis que  As et Aa  sont respectivement les constantes   

de normalisation des modes  d'interfaces [22]. 

 

 Dans le cadre de la seconde quantification, l' Hamiltonien d'interaction  électron-

phonon  s'écrit [23] 

   

                                                       int (R)H V dxdydz  


               (4.14)  

 
 
 
où   est l'opérateur  champ donné par l'Eq. (3.6) 
 

Le taux de diffusion d'un trou dans la sous-bande ni  passant d'un état ii k


 de vecteur d'onde  

ik


  à une sous-bande  nj  d' état jj k


   est donné par la règle d'or de Fermi [24-26] 

 
 

22
( , ) ( )i j j i jM j i E E dN

      


     (4.15) 

 
 
où iE  représente l'énergie initiale du trou, alors que jE  et jdN  sont respectivement l'énergie 

et la densité d'états finale  après diffusion. Quant à l'élément de matrice
 

( , )M j i  il caractérise 

la diffusion entre les deux états de départ et d'arrivée.  
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En calculant l'intégrale l'Eq. (4.15) donne  

 

                      

1 1 1
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2 2 2
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                     (4.16) 

 
 

Dans l'Eq. (4.16), la fonction ij
  
 rend compte du recouvrement et est donnée par  

 

    

2
3

( )cos( ) ( )cos( ) ( )cos( )
2 2 2ij h l sd G q G q G q
     

  
   (4.17) 

 

où   est l'angle entre les deux vecteurs ik


  et  jk


  et  les fonctions  ( )hG q ,  l ( )G q ,  

s ( )G q  sont données respectivement par  

 

 h hi hj ih i j jq hG ( q ) ( z ) ( z ) A (k ) A (k )de zz  




                   (4.18) 

 
 

 l ( ) ( ) ( ) A (k ) A (k )li lj il i jlq jG q ze z z dz 




                     (4.19) 

 
 

 ( ) ( ) ( ) A (k ) A (k )s si sj is i jsq jG q ze z z dz 




                     (4.20) 

 
 
 
 
L'examen de  l'Eq. (4.16) fait sortir un aspect important qui se résume  dans le fait que le taux 

de diffusion est déterminé par le produit de la densité d'états et la fonction   ij . 

 

III.2  Résultats numériques 
 
 Dans cette partie, nous exposons nos résultats numériques obtenus dans le cadre défini 

par les Eqs. (4.16)-(4.20). Nous traitons séparément les processus avec absorption et émission 

de phonons confinés, discutons et analysons en détail la dépendance en énergie de ces 

processus et expliquons les rôles joués  par   la densité d'état finale et la fonction de 
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recouvrement, ainsi que l'effet de la largeur du puits sur les taux de diffusion, en outre, nous 

étudions l'effet de l'anisotropie sur cette dernière.  

 

III.2.1   Diffusion avec absorption d'un phonon  
 

 Nous montrons dans  la figure 4.12 nos résultats des taux des diffusions intra-sous-

bandes  des trous lourds et légers avec absorption d'un phonon optique d'interface. On 

remarque que le taux de diffusion pour les trous lourds diminue rapidement avec l'énergie 

jusqu'à  73,13 meV où H H  = 1,6×1012 s-1 puis il augmente lentement avec l'énergie pour 

atteindre sa valeur maximale  2,13×1012 s-1 pour les hautes énergies.   Ceci est dû à la 

diminution   du facteur Γhh pour les faibles énergies, tandis que pour les hautes énergies ceci 

est dû à l'augmentation de la densité d'états des trous lourds avec l'énergie comme illustrée sur 

la figure 4.13.  

 

 Pour  le taux de diffusion des trous légers, ce dernier augmente rapidement avec 

l'énergie  en suivant le comportement du facteur Γlh pour les faibles énergies. Son 

augmentation devient ensuite quasi-linéaire,  à cause de l'augmentation de la densité d'états, 

atteignant sa valeur maximale  1,52×1012 s-1  pour  E = 150 meV. 
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Figure 4.12 (a):  Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
absorption d'un phonon optique d'interface. (b) La fonction Γij  pour les trous lourds et 
légers. 
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Figure 4.13:  Densité d'états finale des trous lourds et légers avec absorption  
(émission) d'un phonon optique d'interface  en ligne continue (discontinue ). 
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III.2.2   Diffusion avec émission d'un phonon  

 
  

 La figure 4.14 représente les taux des diffusions intra-sous-bandes des trous lourds et 

légers avec émission d'un phonon optique d'interface  ainsi que les fonctions de 

recouvrements  Γij  correspondantes.  On remarque que le taux de diffusion des trous lourds 

diminue rapidement avec l'énergie jusqu'à  E  = 102,5  meV où H H  = 2,56×1012 s-1,  puis 

augmente presque linéairement jusqu'à atteindre  la valeur 7,9×1012 s-1 à 150 meV. A cause de 

la variation rapide de la fonction Γhh  par rapport à la densité d'états finale, pour les faibles 

énergies, le taux de diffusion suit le comportement de celle-ci,  tandis que pour les hautes 

énergies, il suit le comportement de la densité d'états finale à cause de la faible variation de la 

fonction de recouvrement Γhh.  

      Pour les trous légers, à faible énergie le taux de diffusion est une fonction croissante de 

l'énergie initiale du trou et ceci  jusqu'à  E  = 137 meV où la valeur maximale L L  = 

7,1×1012 s-1  est atteinte. Par la suite, ce taux diminue progressivement jusqu'à  atteindre son 

minimum  L L  = 6,6×1012 s-1  pour l'énergie E = 150 meV. L'augmentation très rapide de la 

fonction de recouvrement  Γlh  du côté  des faibles énergies et la décroissance rapide de la 

densité d'états aux hautes énergies peuvent rendre compte de ce comportement.  

Il est intéressant de noter qu'à  E  = 140,4 meV  les taux de diffusion des trous lourds et légers 

sont égaux et valent L L  = 7,07×1012 s-1.   
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Figure 4.14 (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers  avec 
émission d'un phonon optique d'interface. (b) La fonction Γij  pour les trous lourds et 
légers. 
 

III.2.3   Effet de la sous bande split-off sur le taux de diffusion 
 

 La figure 4.15 ci-dessous montre les taux de diffusion intra-sous-bandes des trous 

lourds et  légers obtenus respectivement dans les cadres des Hamiltoniens de Luttinger (4×4) 

et Luttinger-Kohn  (6×6). On constate que pour les trous lourds, l'écart  relatif varie de 5 % à 

basse énergie et 1,2 % à haute énergie.   Pour les trous légers, cette différence  est comprise 

entre 20 % à basse énergie et  16 % à haute énergie.  
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Figure 4.15:  Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers avec 
absorption d'un phonon optique d'interface  en incluant ( négligeant ) la sous bande 
split-off en ligne continue (  discontinue ). 
 

III.2.4   Effet de la largeur du puits quantique sur les taux de diffusion 
 
 
 
 La figure 4.16  représente les taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds avec 

absorption d'un phonon optique d'interface pour  diverses largeurs du puits quantique allant de 

15  jusqu’à  30 Å. On remarque que pour une largeur  de 30 Å,  le  taux de diffusion  des trous 

lourds,  partant d'une valeur H H  = 1,19×1012 s-1 à une énergie 55,2  meV  diminue de 

façon  monotone    avec cette dernière  jusqu'à une énergie  55,2  meV  où  il atteint sa valeur 

minimale  de 0,82×1012 s-1.  Au delà,  il augmente  presque linéairement jusqu'à  sa saturation 

pour les hautes énergie en atteignant  H H  = 2×1012 s-1. Cette variation est due à la 

diminution de la densité d'états illustrée sur la figure 4.17 , ainsi que la fonction de 

recouvrement Γhh aux faibles énergies, tandis que pour les hautes énergies le taux de diffusion 

suit le comportement de la fonction de recouvrement.  

 Pour des puits de largeurs  allant de 15  jusqu'à 25 Å, les taux de diffusion ont  un 

caractère décroissant jusqu'à une certaine valeur d'énergie qui dépend de la largeur, au delà de 

cette énergie le taux augmente de façon monotone et tend à se saturer pour les hautes 

énergies. 
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Aux faibles énergies, le taux de diffusion suit aussi bien le comportement de la densité d'états 

finale que la fonction de recouvrement Γhh, cependant aux hautes énergies, il suivra celui de la 

fonction de recouvrement  Γhh. 
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Figure 4.16  (a): Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds avec absorption 
d'un phonon optique d'interface.(b) La fonction Γij  pour les trous lourds et légers pour 
plusieurs largeurs de puits. 
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Figure 4.17: Densité d'états finale des trous lourds avec absorption d'un phonon optique 
d'interface pour plusieurs largeurs de puits en fonction des énergies des trous. 
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Figure 4.18 : Les contributions au recouvrement dans  l'état propre HH du puits 
provenant des bandes HH, LH et SP  pour des puits de largeurs 15 Å et 30 Å. 

 
 

Pour expliquer la variation de la fonction de recouvrement en fonction de l'énergie,  

nous avons jugé utile de tracer sur les  figures  4.18. a, b,  pour l'état propre HH du puits, les 

contributions au recouvrement provenant des bandes HH, LH et SP et ce pour des  largeurs de 

puits égales à 15 et 30 Å respectivement.   
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 Pour une largeur de  30 Å, on remarque   qu'au centre de la mini-zone de Brillouin, la 

plus grande contribution provient de la sous bande HH1.  Cependant, lorsqu'on s'éloigne du 

centre le couplage HH-LH prend plus d'importance  et l'augmentation de la contribution LH 

au recouvrement s'opposant à la  décroissance initiale rapide de la contribution HH tend à 

'freiner' cette dernière.  Ce qui explique le ralentissement de la variation du recouvrement HH 

en fonction de l'énergie qui finit par se saturer comme il est montré sur la figure  4.16 b.  

 

En outre, pour 15 Å, on voit clairement que la contribution de la sous bande HH 

diminue avec l'énergie. Cependant, celle de la sous bande LH présente un comportement 

croisant.   

 

 La figure 4.19 montre les taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds avec 

absorption d'un phonon pour  des largeurs du puits quantique allant de 50  à  150 Å.   On 

constate que le taux de diffusion suit le comportement de la fonction de recouvrement 

illustrée sur la figure 4.19 (b) et ce à cause de la variation rapide de cette dernière par rapport 

à la densité d'états finale illustrée sur la figure  4.20.  

 En outre,  pour une même énergie il est intéressant de noter que  le taux de diffusion 

augmente avec la réduction de la largeur du puits. Ceci est dû à l'augmentation du potentiel 

des phonons d'interfaces quand la largeur du puits décroit comme il est bien montré sur la 

figure 2.4  du chapitre II. 
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Figure 4.19  (a): Taux des diffusions intra-sous-bandes des trous lourds avec 
absorption d'un phonon optique d'interface.(b) La fonction Γij  pour les trous lourds et 
légers pour plusieurs largeurs de puits. 

 
 

 Pour expliquer la variation de la fonction de recouvrement   ΓHH   pour l'état propre HH 

du puits,  nous avons tracé dans la figure  4.21  les contributions au recouvrement  provenant 

respectivement des sous-bandes HH, LH et SP  et ce pour des largeurs de 50 et 100 Å. 

 

Pour 50 Å,  la contribution da la sous bande HH est importante au centre de la mini-zone de 

Brillouin, initialement elle décroit lentement avec l'énergie, ensuite après quelque meV  cette 

contribution diminue très rapidement.  En même temps,  la contribution de la sous bande LH 

augmente très  rapidement  traduisant un fort  couplage HH-LH. La saturation de ΓHH    à haute 

énergie provient de la compensation entre le caractère croissant  de la contribution HH et celui 

décroissant de la contribution LH. 

 

Pour les largeurs supérieures, en l'occurrence   100 Å, les mêmes arguments restent valables 

sauf qu'à très basse  énergie   la contribution LH présente un comportement  'overshoot'  en 

fonction de l'énergie. 
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Figure 4.20: Densité d'états finale des trous lourds avec absorption d'un phonon optique 
d'interface pour plusieurs largeurs de puits en fonction des énergies des trous. 
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Figure 4.21 : Les contributions au recouvrement provenant des sous-bandes HH,  
   LH et SP dans  l'état propre HH pour des largeurs de 50 Å et 100 Å respectivement. 
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III.2.5   Effet de l'anisotropie sur les taux de diffusions  
 

 

La figure 4.22  représente le taux de diffusion intra-sous-bande des trous lourds avec 

absorption d'un phonon optique d'interface en fonction du vecteur d'onde initial des trous, en 

tenant compte du warping de la structure de  bande. On constate que le taux de diffusion 

présente une  anisotropie importante particulièrement entre les directions [1 1] et [1 0]. 

Cependant,  cette anisotropie est plus marquée pour les grandes valeurs de k. Cette anisotropie 

est caractérisée par une symétrie d'ordre 4, et peut être expliquée par l'anisotropie de la 

structure de la bande elle même comme illustrée sur la figure 1.7 du chapitre I. 

 

 

 

 
 
 

 

Figure 4.22: Effet de l'anisotropie sur le taux de diffusion intra-sous-bande des trous 
lourds avec absorption d'un phonon optique d'interface  en fonction du vecteur d'onde 
initial k dans le plan kx- ky 
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La figure 4.23 montre le taux de diffusion intra-sous-bande des trous légers avec 

absorption d'un phonon optique d'interface  en fonction du vecteur d'onde initial k dans le plan 

kx- ky.  Nous constatons un comportement qualitativement analogue à celui des trous lourds, 

mais moins prononcé, cet effet est dû à la faible anisotropie de la sous-bande des trous légers 

comme il est illustré sur la fig. 1.7 du chapitre I. 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 4.23 :  Effet de l'anisotropie sur le taux de diffusion intra-sous-bande des trous 
légers  avec absorption d'un phonon optique d'interface en fonction du vecteur d'onde 
initial k dans le plan kx- ky 
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IV. comparaison et discussion   
 
 La figure 4.24  montre  une comparaison entre  les taux de diffusion intra-sous-bandes 

des trous lourds et légers avec absorption d'un phonon optique polaire en utilisant deux  

modèles différents pour les phonons : 1- Le modèle   massif  d'une part et le modèle 

diélectrique du milieu continu. Pour ce dernier, nous tenons compte aussi bien des modes 

d'interface que confinés. 

Nos résultats montrent que  les taux de diffusion aussi bien des trous lourds que légers dans le 

modèle massif  sont légèrement  supérieurs  à ceux du second modèle, la différence ente les 

deux résultats  étant de l'ordre de 12  % . 
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Figure 4.24: Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers  avec 
absorption d'un phonon optique  en utilisant le modèle des phonons confinés plus 
d'interfaces (en utilisant le modèle massif des phonons optiques ) en lignes continues ( 
discontinues). 

 

La figure 4.25 représente les mêmes taux de diffusions que celle de la figure 4.24,  mais 

pour l'émission. La  comparaison  montre dans ce cas des  différences de l'ordre  7 %  pour les 

trous lourds et 10 %   pour les  légers.  
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Figure 4.25: Taux de diffusion intra-sous-bandes des trous lourds et légers  avec 
émission d'un phonon optique en utilisant le modèle des phonons confinés plus 
d'interfaces  (en utilisant le modèle massif des phonons optiques) en ligne continue ( 
discontinue). 

 

  Notre comparaison montre clairement que le modèle massif des phonons  et celui dit 

diélectrique  aboutissent à des résultats comparables mais pas identiques et ce malgré la faible 

largeur du puits.   

Il est instructif de comparer les taux de diffusion  dans un puits très mince obtenus dans ce 

travail à ceux du semiconducteur massif obtenus  par Scholz [1] et ce pour se faire une idée de 

l'effet du confinement.  Pour les trous lourds, dans le cas de l'absorption intra-sous bande et à 

basse énergie on a  0, 66 ,
QW
H H
Bulk
H H









 

tandis que pour l'émission ce rapport devient   

0,42
QW
H H
Bulk
H H








  . 

 

Pour les trous légers et toujours aux faibles énergies, dans le cas de l'absorption intra sous 

bande on a   0,56,
QW
L L
Bulk
L L








  tandis que pour l'émission ce rapport devient 1,58.
QW
L L
Bulk
L L








  

Aux hautes énergies, E de l'ordre 150 meV,  pour les trous lourds, aussi bien pour l'émission 

que l'absorption le rapport est de 0,7. Cependant, pour les trous légers dans le cas de 

l'absorption le rapport est toujours 0,7, tandis que pour l'émission il est de 1,27.   

 



Chapitre IV  Interaction des trous avec les phonons optiques polaires   confinés et 
d'interfaces 

140 
 

 En outre, A.M.T. Kim et al. [28] à partir des mesures expérimentalement avec la 

spectroscopie femtoseconde calculèrent  les taux de diffusion inter-sous-bande entre la sous 

bande des trous lourds et celle des trous légers avec absorption d'un phonon optique polaire, 

dans un multi-puits GaAs/Al0.35Ga0.65As  de 65 Å largeur de puits et 200 Å correspond à la 

largeur de la barrière.  Ainsi, leurs résultats donne  HH LH  = 4,3×1012 s-1 pour une 

température T = 300 K, tandis que, pour T = 200 K  ils trouvèrent HH LH  = 2×1012 s-1 . A 

fin qu'on puisse comparer avec ces résultats, nous avons calculé le taux  de diffusion inter-

sous-bande entre la sous bande des trous lourds et celle des trous légers avec absorption d'un 

phonon optique polaire (confiné+interface) , dans un puits GaAs/Al0.35Ga0.65As  de 65 Å 

largeur en fonction de la température et au voisinage de la zone de Brillouin montré sur la 

figure 4.26. Le taux de diffusion est une fonction croissante linéaire avec la température, 

partant de sa valeurs minimale  HH LH  = 0,27×1012 s-1 à T = 200 K, où  il atteint sa valeur 

maximale  HH LH  = 0,64×1012 s-1 à T = 300 K, Cette augmentation est due à la croissance 

du nombre de phonon. En outre, la différence entre  notre taux de diffusion et celui obtenu à 

partir des résultats expérimentales est due à l'interaction avec les impuretés et les phonons 

acoustiques, d'autre part la structure de la bande d'un puits quantique est différente de celle 

d'un multi-puits.   
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Figure 4.26: Taux de diffusion inter-sous-bandes entre la sous bande des trous lourds et 
légers  avec absorption  d'un phonon optique polaire (confiné+interface)  en fonction 
de la température 
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V. Conclusion  
 
 Dans ce chapitre, nous avons calculé les taux de diffusion intra-sous bandes des trous 

lourds et légers aussi bien  avec absorption qu' émission d'un phonon   confiné ou  d'interface. 

Nos résultats montrent  clairement que la variation du taux de diffusion avec l'énergie initiale 

du trou suit selon le cas  les comportements de la densité d'états final et/ou la fonction de 

recouvrement. Nous avons également étudié l'effet de la largeur du puits sur les divers taux de 

diffusion. La dépendance sur la largeur du puits des  taux de diffusion peut être expliquée de 

façon naturelle en étudiant les comportements de la densité d'états finale et la fonction de 

recouvrement en fonction de la largeur.  

 En outre, l'inclusion du warping donne lieu à des taux de diffusion fortement 

anisotropes et particulièrement pour  trous lourds.  

  Pour les puits ultra-minces, la comparaison avec les résultats obtenus par d'autres 

auteurs pour le GaAs massif fait ressortir un effet très marqué du confinement.   
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 Dans ce chapitre, en utilisant le modèle du milieu diélectrique 

continu pour les phonons et en résolvant l'équation de Boltzmann, nous 

calculons le temps de relaxation intra sous bandes lié à l'impulsion des 

trous lourds et légers avec absorption d'un phonon  confiné. Ce même 

calcul est ensuite refait dans le cas des modes d'interface.  
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  I. Introduction  

  

 La  relaxation des porteurs de charge est un sujet de recherche important dans le 

domaine de la physique des semiconducteurs [1-20]. Ceci est dû par exemple à  son lien avec 

la mobilité dans les problèmes de transport électronique ou encore son rôle incontournable 

dans le fonctionnement des lasers, tels que ceux à cascades quantiques où les temps de 

relaxation déterminent la dynamique des dispositifs et décident donc s'il seront opérationnel. 

  Le calcul du temps de relaxation est un problème avec une longue histoire derrière, 

par exemple FrÖhlich [21] dans un article célèbre fût le premier à le calculer pour les 

électrons en considérant  l'interaction de ces derniers avec les phonons optiques polaires dans 

les cristaux ioniques. Plus récemment, B. K. Ridley [22]   calcula pour les électrons le temps 

de relaxation des impulsions en résolvant l'équation de Boltzmann. Il en déduisit les mobilités 

électroniques dans le GaN massif et ses résultats montrent une augmentation de la mobilité 

avec l'augmentation de la densité des électrons.  D'un autre côte Anderson et al. [23] 

étudièrent à leur tour le temps de relaxation lié à l'impulsion et la mobilité des électrons dans 

le puits GaN/AlN et trouvèrent que le temps de relaxation augmente avec l'augmentation de la 

largeur du puits, tandis que ce même temps décroit avec l'augmentation de la température. 

D'autre part, le comportement de la mobilité suit presque  la variation du temps de relaxation.  

R. Rhyner  et M. Luisier [24]  utilisèrent quant à eux  deux méthodes pour calculer ces mêmes 

temps de relaxation ainsi que les  mobilités des électrons et trous dans le Si massif. La 

première méthode est le transport quantique dans le cadre du formalisme de la fonction de 

Green, tandis que la deuxième méthode consiste à résoudre exactement l'équation de 

Boltzmann. Les résultats de leur étude montrent clairement que la dernière méthode  est plus 

précise. Enfin,   E. G. Marin et al. [25] montrèrent dans leurs études du temps de relaxation 

des impulsions et la mobilité des électrons dans les nanofils  InAs-Al2O3  et  Si/SiO2  que pour 

trouver un bon  accord avec les résultats expérimentaux, la résolution exact de l'équation de 

Boltzmann est nécessaire.    
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II. Temps de relaxation de l'impulsion des trous avec les phonons optiques 
polaires confinés 
 
II. a Traitement analytique général  

 Le nombre d'états occupé dans un volume  
ikdV  et 

fkdV  dans l'espace réciproque est 

donné respectivement  par [26] 

3
( , )

(2 )
ik

i

dV
f r k


 , 

3
( , )

(2 )
fk

f

dV
f r k


. Cependant le nombre d'états vide dans ces mêmes volumes  s'écrit 

comme suit  

3
(1 ( , ))

(2 )
ik

i

dV
f r k


   ,  

3
(1 ( , ))

(2 )
fk

f

dV
f r k


  où  ( , )if r k représente la fonction de distribution hors 

d'équilibre des états occupés.   

Ainsi la variation des états occupés dans un volume 
ikdV  dans un temps dt est donnée par [26] 

   3 3 3 3
( , ) ( , ) (1 ( , )) ( , ) ( , ) (1 ( , ))

(2 ) (2 ) (2 ) (2 )
f fi ik kk k

i f i f f i f i

dV dVdV dV
-dt w k k f r k f r k dt w k k f r k f r k

   
  

  (5.1) 

où ( , )i fw k k est la probabilité par seconde de transition d'un état de vecteur d'onde  ki  vers un 

états final kf . Dans l'eq. (5.1)  le premier terme représente la diminution  des états occupés 
dans le volume  

ikdV dus à la transition des électrons de 
ikdV vers 

fkdV , tandis que le deuxième 

terme correspond à la transition inverse des électrons de 
fkdV vers 

ikdV .  

Ainsi le nombre total de  variation des états dans un intervalle de temps dt  dû à l'interaction 

avec  les phonons  s'écrit comme suit [26] 

   3 3 3 3
( , ) ( , ) (1 ( , )) ( , ) ( , ) (1 ( , ))

(2 ) (2 ) (2 ) (2 )
f fi i k kk k

i f i f f i f i

dV dVdV dVf
dt= - dt w k k f r k f r k dt w k k f r k f r k

t    
      

 

(5.2) 

La fonction de distribution  ( , )f r k  peut  être développée  au  premier ordre comme suit 

0 1( , ) ( , ) ( , )f r k f r k f r k              (5.3) 

où  f0  est la fonction de distribution à l'équilibre 

La condition d'équilibre détaillé s'écrit 
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( , ) ( , )(1 ( , )) ( , ) ( , )(1 ( , )) (5.4)i f i f f i f iw k k f r k f r k w k k f r k f r k      

En remplaçant les équations (5.3) et (5.4) dans l'équation (5.2)  et après des simplifications et 

intégration sur les états finals on obtient  

 

 1 10
3

( , ) ( , ) ( , )
(2 )

fk

i f f i

dVf f f
= w k k f r k f r k

t 
           (5.5) 

où    est le temps relaxation d'impulsion des électrons  quant à 1( , )f r k elle  peut s'écrire au 

voisinage de k  comme suit [26] 

               

0
1 ( )
( ) ( ).F ( )

df k
f k v k k

dE
 

 
                                (5.6) 

avec  ( )v k  est la vitesse des électrons et F


 est la force appliquée sur l'électron.   

En remplaçant l'Eq. (5.6) dans (5.5) on obtient  

 

      
3

(k ) (k )cos( )1
( , )(1 )

( ) (k ) (k ) (2 )
fkf f

i f
i i i

dVv
w k k

k v

 
  

=                    (5.7) 

 

où   est  l'angle entre le vecteur initial  ki   et final  kf. 

La formule de l'équation (5.5) est valable pour le cas massif, tandis que le cas d'un puits  

quantique on remplace 
3(2 )

fkdV


 par 

2(2 )
fkdS

  
ainsi on obtient  

 

       
2

(k ) (k )cos( )1
( , )(1 )

( ) (k ) (k ) (2 )
fkf f

i f
i i i

dSv
w k k

k v

 
  

=                   (5.8) 
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L'équation (5.8)  dans le cadre de l'approximation élastique peut s'écrire comme suit  

                             
2

1
( , )(1 cos( ))

( ) (2 )
fk

i f
i

dS
= w k k

k


 
                                (5.9) 

.  L'équation (5.8) dans le cas inélastique peut s'écrire  comme suit  

 

     
1

1 1 2 2
1 2

2

(k ) (k )cos( ) (k ) (k )cos( )1
( , )(1 ) ( , )(1 )

( ) (k ) (k ) (k ) (k )
=

f

f f f f
i f i f

k kfi i i i i

v v
w k k w k k

k v v

   
  

        (5.10)                          

 Dans l'équation (5.10) la sommation est sur tous les états finals possibles avec 

absorption ou émission d'un phonon optique ainsi on a deux états possible kf1  et  kf2  comme 

illustrés sur la figure 5.1 où la différence en énergie entre deux zones consécutives est 

l'énergie d'un phonon optique.  Le  premier terme de l'équation (5.10) correspond l'émission 

d'un phonon pour un trou de vecteur d'onde initial ki , tandis que le deuxième terme est pour 

l'absorption d'un phonon.  En premier lieu, pour comprendre et expliquer nos résultats, nous 

allons négliger le premier terme et calculer le deuxième terme qui correspond à l'absorption 

où on obtient dans ce cas l'équation suivante : 

 

                2 2
2

2

(k ) (k ) cos( )1
( , )(1 )

( ) (k ) (k )
= f f

i f
kfi i i

v
w k k

k v

 
 


                          

 (5.11) 

 

L'équation (5.11) peut être s'écrire numériquement  comme suit : 

 

                  
( , ) ( ) 1 ( , ) ( )i f i i f fA k k k B k k k  

 
                                     (5.12) 
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Figure 5.1 : Structure de la bande valence des trous lourds pour un puits de largeur  
25 Å avec les divers états possibles de transition d'un trou de vecteur d'onde initial ki 

 

 
 
Pour calculer le taux de relaxation ( )ik à partir de  l'équation (5.12)  on doit ajouter une autre 
équation du taux ( )fk  ainsi on obtient un système d'équations  de n équations avec n+1 

inconnues [27] 
 

   1 1 1 2( ) 1 ( )i fA k B k    

 
   2 2 2 3( ) 1 ( )i fA k B k  

 
 

                         3 3 3 4( ) 1 ( )i fA k B k                 (5.13)             

 
                                                    .......... 
 

1( ) 1 ( )n n i n n fA k B k     

 
 
Pour  les hautes énergies à cause de la faible variation de la densité d'états et la fonction de 
recouvrement avec l'énergie  on a  1( ) ( )n i n fk k    par conséquent on peut calculer ( )n ik  et 

le remplacer dans l'équation  n-1  pour calculer 1( )n ik   jusqu'à déterminer 1( )ik  avec 

récurrence.     
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II.b Résultats numériques 
 
 Dans cette partie,  nous exposons nos résultats numériques obtenus dans le cadre de la 

résolution du système d'équations défini par les Eqs. (5.13). Nous discutons et analysons en 

détail la dépendance en énergie du temps de relaxation des impulsions dans le cas de 

l'absorption et l'émission d'un phonon confiné.  

 

II.b.1   Temps de relaxation avec absorption d'un phonon  
 
  

 La figure 5.2 montre nos résultats du temps  de relaxation des impulsions intra-sous-

bande  des trous lourds avec absorption d'un phonon confiné  pour un puits de largeur 25 Å. 

On remarque qu'à faible   énergie,  le temps de relaxation augmente  presque linéairement  

avec l'énergie. Partant de sa valeur minimale H H  = 4,12×10-12 s  à  E = 55,46 meV  il 

augmente très rapidement pour atteindre la valeur  52,88×10-12  s à  E=111,32 meV , au delà 

de cette énergie, la variation du temps de relaxation devient  faible et la valeur de ce dernier se 

stabilise presque  à H H  = 45,11×10-12  s.     

Le comportement  du temps de relaxation s'explique comme étant dû à l'augmentation rapide 

de la densité d'états finale  pour les faibles énergies par rapport aux variations des 

contributions au recouvrement dans  l'état propre HH du puits provenant des bandes HH, LH 

et SP (voir fig. 5.3 et 5.4 ).  D'autre part, au delà de l'énergie  E=111,32 meV ,  la diminution  

s'explique par l'effet combiné de la décroissance de la probabilité de l'état HH  accompagnée 

par la quasi constance de la densité d'états. Pour les hautes énergies ces deux derniers sont 

presque constants, par conséquent, on a un temps de relaxation pratiquement constant pour ce 

domaine d'énergie.   
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             Figure 5.2 : Temps de relaxation  intra-sous-bande des 
             trous lourds avec absorption d'un phonon optique confiné 
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Figure 5.3:  Densité d'états finale des trous lourds avec absorption  
 (émission) d'un phonon optique confiné en ligne continue (discontinue ). 
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Figure 5.4 : Les contributions au recouvrement dans  l'état 
propre HH du puits  provenant des bandes HH, LH et SP. 

 
 
II.b.2   Temps de relaxation avec émission d'un phonon 
 
 
 Pour le cas d'émission d'un phonon confiné, nous allons négliger le deuxième  terme 

de l'équation (5.10) ainsi on obtient : 

 

1

1 1
1

(k ) (k )cos( )1
( , )(1 )

( ) (k ) (k )
=

f

f f
i f

ki i i

v
w k k

k v

 
 


    

(5.14) 

 

L'équation (5.14)  peut s'écrire numériquement  

 

                                         1 0( , ) ( ) 1 ( , ) ( )i f i i f fA k k k B k k k             (5.15) 

 

Les trous qui se trouvent dans la zone 1  possèdent un  temps de relaxation avec émission d'un 

phonon  0 0    par ce qu'il n' ya pas des états dans le gap pour ces types de transitions  (voir 

Fig. 5.1 ).  Ainsi, on peut  obtenir le temps de relaxation de l'impulsion pour les trous existant 

dans la zone 2 par une seule équation : 
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1

1
( )

( , )i
i f

k
A k k

                               (5.16) 

 

 

En outre, si on cherche le temps de relaxation de l'impulsion des trous qui se trouvent dans la 

zone 3 on a l'équation suivante : 

 

1 2 1 1( , ) ( ) 1 ( , ) ( )i f i i f fA k k k B k k k             (5.17) 

 

donc à partir des équations (5.16-17) on obtient  

 

1
2 1

1 1

( , )1
( ) ( )

( , ) ( , )
i f

i f
i f i f

B k k
k k

A k k A k k
  

       
 (5.18) 

  
 

avec le temps de relaxation  1( )fk  est donné par l'équation (5.16) de la même façon on peut 

obtenir le temps de relaxation dans la quatrième zone et qui s'écrit comme suit 

 

2
3 2

2 2

( , )1
( ) ( )

( , ) ( , )
i f

i f
i f i f

B k k
k k

A k k A k k
          (5.19) 

 

La figure 5.5 montre le temps de relaxation intra-sous-bande pour les trous lourds avec 

émission d'un phonon confiné. On remarque que le  temps de relaxation,  partant d'une valeur 

H H  = 1,19×10-12  s  à une énergie  90,97  meV  augmente de façon  monotone    avec cette 

dernière  jusqu'à une énergie 103,22  meV  où  il atteint sa valeur maximale  de 1,3×10-12  s.  

Au delà il diminue rapidement  jusqu'à 126,76  meV  avec un temps 0,87×10-12  s.   Au delà, le 

temps change brusquement  en atteignant la valeur 1.45×10-12  s  où il augmente faiblement 

jusqu'à   l'énergie  139,15  meV, ensuite il  diminue rapidement avec l'énergie pour atteindre la 

valeur 1,26×10-12  s.  En général la courbe est caractérisée par un ensemble de sauts dont 

l'intervalle des énergies est égale à l'énergie du phonon confiné. En outre, le temps dans 

chaque domaine d'énergie est caractérisé  par une croissance puis une décroissance.  
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Pour les faibles énergies, et dans le premier domaine d'énergie (voir Fig 5.5 ) c'est à dire dans 

la deuxième zone (voir Fig 5.1 ) le temps de relaxation prend une forme simple (voir 

l'eq.5.16).   

 

Ainsi son comportement peut s'expliquer comme suit : A cause de la variation rapide de 

la densité d'états finale par rapport aux contributions au recouvrement dans  l'état propre HH ( 

voir figs. 5.3, 5.4 ), pour les faibles énergies, le temps de relaxation  suit le comportement de 

celle-ci,  tandis que pour des  énergies supérieurs à 103,22  meV   et dans le premier domaine,  

il diminue à cause de la décroissance des contributions au recouvrement dans  l'état propre 

HH. 

 

Cependant, lorsque les énergies des trous augmentent et entrent dans le deuxième 

domaine d'énergie (voir Fig. 5.5), c'est à dire dans la troisième zone  (voir Fig 5.1) . Le temps 

de relaxation en plus de sa dépendance avec la densité d'états finale et la contribution aux 

recouvrement, il dépend aussi du premier temps de relaxation  ( voir l'Eq. 5.18) avec le 

facteur 

 

1

1

( , )
1

( , )
i f

i f

B k k

A k k
                (5.20) 

 

Ce qui explique le saut du temps de relaxation lorsqu'on passe de la deuxième zone vers la 

troisième zone . Par conséquent , ce dernier  suit le comportement du premier temps, tandis 

que, sa croissance ainsi que sa décroissance est moins importante, à cause de la faible 

augmentation de la densité d'états et la stabilité de la contribution aux recouvrements. 

Cependant, pour les hautes énergies les temps de relaxation commence à se stabiliser à cause 

la faible variation de la densité d'états ainsi que la contribution aux recouvrement (voir figs. 

5.3,5.4)   
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              Figure 5.5 : Temps de relaxation  intra-sous-bande des trous 
              lourds avec émission  d'un phonon optique confiné 

 
 
III. Temps relaxation de l'impulsion des trous avec les phonons optiques 
d'interfaces  
 
III. 1 Traitement analytique général  

Le temps de relaxation dû à l'interaction  avec les phonons optiques d'interface se calcule de la 
même façon  que celui des phonons optiques confinés  par l'équation  (5.8) 

 

                              
2

(k ) (k )cos( )1
( , )(1 )

( ) (k ) (k ) (2 )
fkf f

i f
i i i

dSv
w k k

k v

 
  

=                (5.21) 

 
 

 
où  ( , )i fw k k  représente  la probabilité par seconde de transition d'un états de vecteurs d'onde  

ki  vers un états final kf  avec absorption ou émission d'un phonon d'interface. 
 
 
 
III.2 Résultats numériques 
 
 Dans cette partie,  nous exposons nos résultats numériques obtenus à partir de la 

résolution du système d'équations défini par les Eqs. (5.13). Nous analysons en détail la 



Chapitre V  Temps de relaxation de l'impulsion des trous lourds dus aux phonons optiques 
polaires  

157 
 

dépendance en énergie du temps de relaxation des impulsions dans le cas de l'absorption et 

l'émission d'un phonon d'interface.  

 
 
III.2.1   Temps de relaxation avec absorption d'un phonon  
 
 Nous montrons dans  la figure 5.6  nos résultats du temps de relaxation des impulsions  

intra-sous-bande  des trous lourds avec absorption d'un phonon d'interface. On remarque que 

le temps de relaxation augmente presque linéairement  avec l'énergie. Partant de sa valeur 

minimale H H  =  3,9×10-9 s  à  E  = 53,89 meV  il augmente  rapidement pour atteindre la 

valeur  20,44×10-9 s  à  E=110,24 meV , au delà de cette énergie, la variation du temps de 

relaxation devient très faible et la valeur de ce dernier se stabilise presque  à H H  =  

20,9×10-9 s  . 

Le comportement  du temps de relaxation  s'explique comme étant dû à l'augmentation rapide 

de la densité d'états finale aux faibles énergies par rapport aux variations de la contribution 

aux recouvrement  ( voir figs. 5.7, 5.8 ). Aux hautes énergies, à cause de la faible variation  de 

la densité et la contribution aux recouvrement, on obtient un  temps de relaxation quasiment 

constant.    
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               Figure 5.6 : Temps de relaxation  intra-sous-bande 
              des trous  lourds avec absorption  d'un phonon d'interface 
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Figure 5.7:  Densité d'états finale des trous lourds avec absorption  (émission) d'un 
phonon en ligne continue (discontinue ). 
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Figure 5.8 : Les contributions au recouvrement dans  l'état  
propre HH du puits provenant des bandes HH, LH et SP.  
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III.2.2   Temps de relaxation avec émission  d'un phonon  
 
 
 La figure 5.9 représente pour les trous lourds le temps de relaxation intra-sous-bande  

lié à l'impulsion avec émission  d'un phonon.  On remarque que le temps est une fonction 

croissante partant de sa valeur minimale H H  =  0,16×10-9 s  à  E  = 90,61 meV  jusqu'à  

0,2×10-9 s  à  E  = 101,78 meV  . Ceci est dû à l'augmentation rapide de la densité d'états finale 

par rapport à la contribution aux recouvrement aux faibles énergies ( voir figs. 5.7, 5.8 ), 

au delà il diminue rapidement pour atteindre sa valeur minimale  0,98×10-10 s  à  E  = 127,12 

meV , à cause de la chute rapide de la contribution aux recouvrements. Ensuite, lorsque l' 

énergie initial du trou augmente et entre dans la troisième zone (voir fig 5.1 ) le temps change 

brusquement  en atteignant la valeur 2,12×10-10  s. où la variation devient  faible, suivie par 

une diminution rapide à cause de sa dépendance avec le temps précédent de la même manière  

comme expliqué dans le cas de l'émission d'un phonon confiné (voir l'eq. 5.18) et (voir fig. 

5.5) 
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                    Figure 5.9 : Temps  de relaxation  intra-sous-bande 
                    des trous lourds avec émission  d'un phonon d'interface 
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 Pour déterminer le temps de relaxation de l'impulsion intra-sous-bande des trous 

lourds avec émission  et absorption d'un phonon confiné ou d'interface, nous utilisons 

l'équation (5.10) , et la sommation se fait sur tous les états possibles finals avec absorption ou 

émission d'un phonon confiné ou interface. La figure 5.10  représente ce temps de relaxation 

total. On remarque que le temps de relaxation augmente linéairement  jusqu'à 1,27×10-12 s  à  

E  = 102,14 meV  qui est dû l'augmentation rapide de la densité d'états ensuite diminue 

rapidement avec l'énergie pour atteindre sa valeur minimale  0,85×10-12 s  à  E  = 126,7 meV à 

cause de la chute de la contribution aux recouvrement dans  l'état propre HH. En outre, le 

temps de relaxation continue son augmentation avec un ensemble de  sauts  comme déjà 

expliqué dans les figures (5.5,5.9)  

Les valeurs du temps de relaxation varient entre 0,67 ps pour les faibles énergies et 1,88 ps 

pour les hautes énergies. En comparant nos résultats avec ceux obtenus expérimentalement 

par   K. Fletcher  et P. N. Butcher [28] dans leur étude sur la mobilité et le temps de relaxation 

des impulsions des électrons  dans le GaAs massif et qui ont trouvé des valeurs  0,8 ps  pour 

les faibles énergies au voisinage du centre de zone de Brillouin et 0,5 ps aux hautes énergies 

on constate que nos valeurs sont du même ordre de grandeur.  
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Figure 5.10 : Temps de relaxation totale  intra-sous-bande  
des trous lourds avec émission et absorption  d'un phonon confiné  

ou interface 
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IV. Conclusion  
 
 Dans ce chapitre nous avons calculé numériquement les temps intra-sous bande de 

relaxation des impulsions  des trous lourds avec absorption d'un phonon   confiné ou  

d'interface. Notre calcul consiste à résoudre l'équation de Boltzmann et nos résultats montrent  

que la variation du temps de relaxation avec l'énergie initiale du trou suit selon le cas  les 

comportements de la densité d'états final et/ou la contribution aux recouvrement. En outre, 

dans le cas d'émission d'un phonon confiné ou d'interface la courbe du temps de relaxation est 

caractérisée par un ensemble de sauts dont l'intervalle des énergies est égale à l'énergie du 

phonon. 
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Conclusion générale 

 

  Dans le cadre ce travail, nous avons tout d'abord exposé la méthode k.p en expliquant 

son application dans les matériaux massifs ainsi que dans les hétérostructures à 

semiconducteurs.  Ensuite en utilisant l' Hamiltonien de Luttinger-Kohn, dans le cadre de la 

masse effective et l'approximation de la fonction enveloppe, nous avons calculé la structure 

électronique de la bande de valence  dans le puits quantique  GaAs/Al0.3GaAs0.7As.   

 Nous avons ensuite étudié l'effet de la largeur sur la structure de bande ainsi que 

l'importance d'inclure la sous bande split-off.  En outre, nous avons montré l'importance de  

l'anisotropie de la bande de valence notamment pour les trous lourds.  

Nous avons également fait un tour d'horizon sur les divers types de phonons dont les solides 

sont le siège et les modèles utilisés pour traiter leurs interactions avec les électrons. Ensuite, 

nous avons comparé ces divers modèles entre eux, en particulier dans le cas des  

hétérostructures  à semiconducteurs.  

 Les taux de diffusion  intra-sous-bandes des trous lourds et légers dus à l'interaction 

avec les phonons optiques polaires sont calculés en utilisant le modèle massif des phonons. 

Toujours dans ce modèle, utilisant  l'interaction des trous avec les modes optiques longitudinaux 

et transversaux dans le cadre du potentiel de déformation nous avons calculé ensuite les mêmes 

grandeurs. L'interaction des trous avec les modes acoustiques et les taux de diffusion résultants 

sont traités dans le cadre de l'approximation élastique utilisée par de nombreux auteurs. 

Pour ces divers processus d'interaction, aussi bien pour les phonons acoustiques que les 

phonons optiques, nos résultats montrent  clairement que la variation du taux de diffusion avec 

l'énergie initiale du trou suit selon le cas  les comportements de la densité d'états finale et/ou la 

fonction de recouvrement. Nous avons également étudié l'effet de la sous bande split- off sur 

les taux de diffusion et son importance notamment pour les trous lourds ne peut pas être 

négligée.  

 Nous avons aussi considéré l'interaction trou-phonon dans le modèle plus réaliste dit du 

continuum diélectrique qui est caractérisé par l'existence de deux types de modes: Ceux dits 

confinés, car leurs vibrations se limitent à la région du puits et ceux dits d'interface car les 

amplitudes de leurs vibrations sont nulles  au delà des interfaces du puits à partir d'une certaine 

distance. Pour ce modèle, nous avons calculé les taux de diffusion intra-sous-bande aussi bien 

dans le cas de l'absorption que l'émission pour les deux types de modes pour les deux types de 

trous HH et LH. Les taux obtenus présentent un comportement plutôt riche qui s'explique 
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naturellement par  les variations de la densité d'états finale et/ou la fonction de recouvrement 

en fonction de l'énergie initiale du trou subissant la diffusion.  

 En outre, nous avons aussi étudié l'effet de la largeur du puits sur les taux de diffusion 

qui , dans le cas des modes confinés, augmentent à mesure qu'augmente la largeur du puits.  

Cependant, pour les modes d'interface on a le contraire, c'est à dire que les taux de diffusion 

diminuent avec l'augmentation de la largeur du puits.  

 Allant plus loin, nous avons exploré l'effet du warping de la bande de valence et 

découvert que ce dernier entraîne en fait à son tour une anisotropie des taux de diffusion, 

particulièrement marquée dans le cas des trous lourds. 

 Enfin, une comparaison de nos résultats avec ceux du  GaAs massif montre en général 

des différences dues d'une part à la différence entre  les densités d'états finales respectivement 

du puits et du massif et d'autre part aussi aux différences qui existent entre les fonctions de 

recouvrement respectives.  
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