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Modélisation de I’influence de la composition chimique « x »
des matériaux arsenic sur les propriétés de transport électronique

Résumé : Ce travail prolonge I’étude de ’effet de la variation de la fraction molaire « x »
sur les propriétés optoélectroniques des superréseaux générés par des séquences
spécifiques et superréseaux désordonnés. Nous avons ¢étudié la nature des états
¢lectroniques dans ces structures au moyen de la fonction exacte d’Airy et le formalisme
de la matrice de transfert. Concernant les structures générées par des séquences
spécifiques, le défaut du potentiel introduit, induit dans le spectre de la transmission, une
fragmentation de la minibande principale en plusieurs subminibandes séparées par des
minigaps. Le nombre de minigaps créé est égal au nombre de défauts introduits. Les
phénomenes observés sont les résultats des interférences destructives des fonctions d’onde
¢lectronique dus a la différence de phase, causée par les distances provoquées par les
séquences des séries propres a chaque superréseau. Par contre les résultats trouvés pour les
structures désordonnées en dimer et trimer en hauteur de barriéres montrent la présence des
états étendus situés au voisinage des résonances et possédant une grande valeur de
transmission. En effet, 1’existence des états étendus est due a la cellule élémentaire
(Dimer/Trimer) introduite.

Mots clés : Superréseau; Fraction molaire; Matrice de transfert ; Minigaps.

Abstract: This work extends the studies of the effect of the variation of the molar fraction
“ x” on the properties optoelectronics of superlattices generated by specific sequences and
disordered superlattices. We numerically studied the nature of the states of these structures
by exact airy function formalism and transfer-matrix technique. Concerning Structures
generated by specific sequences the fault of the potentiel introduced induced into the
spectrum of the transmission a fragmentation of the principal minibande in several
subminibandes separated by minigaps. The number of minigaps created equal to the
number of defects introduced. The observed phenomena are the results of destructive
interference of the electronic wave functions due to the phase difference caused by the
distance caused by the sequences of each of the series superlattice. Against the results for
the disordered structures in dimer and trimer height barriers show the presence of extended
states located in the vicinity of resonances and having a high transmission value. Indeed,
the existence of extended states

is due to the cell (Dimer / Trimer) introduced.

Keywords: Superlattices; Transfer-matrix; molar fraction; Minigaps.
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INTRODUCTION GENERALE

Les techniques modernes de croissance de matériaux semiconducteurs ont permis le
développement de nouveaux concepts utilisant les propriétés de structures quantiques dans
ces matériaux. Cette maitrise du dépot de monocouches de composés semiconducteurs a
contribué a I’émergence du génie quantique qui voit ces domaines d’applications variés et
diffusants.

En particulier, les propriétés optiques de telle structures permettent d’entrevoir
aujourd’hui des applications dans plusieurs domaines scientifiques allant de la physique,
chimie, en passant par la science des matériaux jusqu’aux nouvelles applications en
biologie.

En effet, avec les méthodes de croissances utilisant I’épitaxie par jets moléculaires
("Molecular Beam Epitaxy") [1-3] ou [’épitaxie en phase vapeur a partir de composé
organométallique ("Metal Organic Chemical Vapor Deposition") [4-6], il est possible de
réaliser des structures a puit quantiques complexes et a compositions variées aboutissants a
des matériaux artificiels tel que les superréseaux ayant de nouvelles propriétés optiques et
¢lectroniques remarquable. Ces matériaux contribuent largement a 1’amélioration des
caractéristiques des composants optoélectroniques [7-8]. Ils sont désormais utilisés dans
les télécommunications [9], diodes électroluminescentes, diodes laser [10] les détecteurs
[11],...etc. Dans le cas des diodes laser, des enjeux économiques et scientifiques
importants sont a ’origine d’une compétition pour obtenir une longueur d’onde toujours
plus courte et des seuils sans cesse plus bas.

En 1970, les premiers superréseaux a semi conducteurs ont été réalisés par Esaki et
Tsu [12]. Ils sont constitués de 'alternance périodique des couches de deux matériaux A et
B. L'introduction de cette super périodicité d, généralement trés grande devant la période
des matériaux de départ, modifie la structure de bande initiale. Ainsi des minizones de
Brillouin et de minibandes de quelques meV sont formées [13].

L’avantage de ces systémes est que leurs propriétés optiques peuvent étre modifiées
en changeant leurs paramétres structuraux, plus précisément la largeur et la composition.
En plus grace a leur structure de bande transformée en mini-bandes par effet tunnel
résonnant [14], les porteurs excités du systéme sont mieux protégés contre les relaxations
par les phonons optiques considérés comme des €léments réducteurs de la transmission

¢lectronique [15].
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L'effet tunnel, est un phénoméne quantique de transport, désignant la capacité pour
une particule d'énergie inférieure a un seuil de franchir ce dernier. Alors qu'en mécanique
classique ce phénomene est inexplicable, en mécanique quantique une particule d'énergie
inférieure a la hauteur de la barriére possede une probabilité tres faible, mais non nulle, de
passer au travers. Cet effet est interprété analytiquement par la détermination du coefficient
de transmission qui est un parameétre essentiel a travers lequel plusieurs parameétres
physiques peuvent étre calculées, notamment : la conductivité, la résistivité...etc.

Le coefficient de transmission est calculé suite a la résolution de 1’équation de
Schrodinger. Pour ce faire les théoriciens ont appliqué plusieurs modeles et
approximations étudiant différents types de profil de potentiel. L’efficacité¢ de ces
méthodes dépend de trois critéres essentiels : la simplicité, la rapidité et la généralité.

Dans ce contexte, notre travail consiste a étudier le transport électronique dans des
superréseaux unidimensionnel désordonnés. Nous nous sommes en particulier intéressés au
transport électronique a travers ces systémes pour un seul électron a température nulle.
Nous avons tenté en étudiant numériquement la propagation des ondes €lectroniques et la
nature des états électroniques dans des structures de superréseaux a puits et barriéres
rectangulaires en se basant sur le calcul du coefficient de transmission, a l'aide de mises au
point de méthodes numériques. Nous avons, a cet effet, organisé notre travail selon le

canevas suivant :

Le chapitre I a pour objet de mettre en exergue des rappels sur les semi-
conducteurs III-V qui sont a la base des hétéro-structures étudiées. Il inclut une description
et une étude détaillée des caractéristiques spécifiques, des propriétés physiques, des

techniques de fabrication et des applications des superréseaux.

Le chapitre II est une introduction aux généralités sur les systémes électroniques
unidimensionnels ordonnés et désordonnés. Un apercu sur I’évolution des connaissances
de base vers la nature des différents états électroniques responsable du transport dans ces

systémes est ainsi présenté.

Le chapitre III présente les différentes approximations et modeles théoriques. En
premier lieu, on décrit le modele de Kronig-Penney et la méthode de Matrice de transfert
pour le calcul de la structure de minibande. En seconde lieu, en exposant I’étude de 1’effet
tunnel résonant par le calcul du coefficient de transmission reposant sur la résolution de

I’équation de Schrodinger. Deux méthodes sont présentées pour ce calcul ; I'une exacte

2
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reposant sur la résolution de 1’équation de Schrodinger pour les profils de potentiel linéaire
utilisant les fonctions d’Airy et ’autre approchée adaptée a toute forme du potentiel en le
subdivisant en plusieurs paliers rectangulaires. Les solutions sont données par le biais des
ondes planes. Ensuite en calculant le coefficient de transmission en utilisant le logiciel

« SUPERRESEAUX » ¢élaboré par notre équipe de recherche.

Le chapitre IV fait I’objet des résultats obtenus lors de la simulation en étudiant le
comportement du coefficient de transmission pour des structures périodiques et
apériodiques ayant différentes configurations afin d’analyser la nature des états
¢lectroniques avec les interprétations adéquates. En ¢étudiants ainsi des systémes
désordonnés ou le désordre présente une certaine corrélation. Nous donnerons une
interprétation des résultats, de 1’effet du dimer et du trimer sur les propriétés de transport
des différents superréseaux étudiés.

Afin de pouvoir expliquer la nature des états propres dans un superréseau
désordonné en dimer et trimer, plusieurs quantités physiques ont été déterminées telles
que: la transmission ¢€lectronique, I’énergie de résonance, 1’exposant de Lyapunov, ...etc.

Enfin, ’ensemble des résultats obtenus sur les propriétés de transmission de ces
structures unidimensionnels aléatoires a désordre corrélé est présentée dans la conclusion

générale ainsi que les perspectives envisagées.
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CHAPITRE 1

LES MATERIAUX SEMICONDUCTEURS HII-V ET
LES SUPERRESEAUX

I.1. INTRODUCTION

Dans I’ensemble des matériaux, les semi-conducteurs constituent une classe bien
définie, avec des propriétés physiques particulieres qui sont sources d’intérét sur le plan de
la connaissance fondamentale et de celui des applications. Ces deux facteurs indissociables
font I’'importance de ces matériaux. Principalement remarquables par leurs propriétés
¢lectroniques, les semiconducteurs interviennent dans presque tous les équipements
¢lectriques et optiques tel que les transistors, diodes, et ce qu’on appelle de maniére
générale circuit intégré.

Les premieres hétéro-structures a basses de semi conducteurs ont été développées
durant les années 1970 [I.1]. Ces derni¢éres constituent la base de la plupart des
composants opto-€lectroniques actuellement sur le marché et leur importance a été
reconnue par l'attribution du prix Nobel 2000 de physique a Zhores Alferov et Herbert
Kroemer [L.2].

Les premiers superréseaux de semi conducteurs ont été réalisés par Esaki et Tsu et
consistaient en un empilement de couches ultrafines dont la période était inférieure au libre
parcours moyen des ¢électrons [1.3].

En 1985 les superréseaux métalliques et semiconducteurs ont été réalisés par Chang
et Giessen [I.4]. Au début des années 1990, Lijima et al [I.5] ont réalisé les premiers
superréseaux d’oxydes ferroélectriques.

Plusieurs techniques de croissance ont été utilisées pour réaliser ces superréseaux .
Parmi elles, nous pouvons peut citer 1'épitaxie par jets moléculaires (MBE en anglais) ou le
dépot de vapeur chimique métal-organique (MOVCD en anglais) qui ont révolutionné la

technologie des semi-conducteurs [L.6].

L’objectif de ce chapitre est de définir et de présenter les caractéristiques, les
classes et les modes de fabrication des superrésaux. Un apergu sur ces différents types a

6
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¢galement ¢été présenté. Mais avant d’entamer ces points une théorie générale simplifiée

des semiconducteurs I1I-V est nécessaire.

1.2. SEMICONDUCTEURS III-V
1.2.1. Définition

Les matériaux semi-conducteurs III-V sont des semi-conducteurs composite
fabriqué a partir d'un ou plusieurs ¢léments de la colonne III du tableau périodique des
¢léments (bore, aluminium, gallium, ...), et d'un ou plusieurs éléments de la colonne V
(azote, phosphore, arsenic, antimoine, ...)[I.7]. Le tableau I-1 regroupe un extrait de la

classification périodique de Mendeliev de certains éléments des colonnes Il et V.

Tableau I.1. Extrait de la classification périodique des éléments [1.7].

ToupeEsS
Group I v v
Périodes
5 6 7
1 10818 12,01C 1401V
13 14 - 15
I 26,98 Al 28,09 Si 30,97 P
31 32 33
v 072004 | 5250Ge 74,92 AS
49 50 51
v 114,82]” 118,69 Sn 121,75 Sb

Les semi-conducteurs III-V sont presque tous a gap direct et sont les plus
importants dans la conception des dispositifs optoélectroniques. Leur grande force réside
dans le nombre quasi illimité d’alliages possibles entre Ga, As, Al, In et P. Cette
particularité essentielle a donné aux semi-conducteurs III-V la premiére place pour
I’optoélectronique et notamment pour les lasers semi-conducteurs [I.7]. On peu distinguer

des semi-conducteurs III-V : binaires, ternaires et quaternaires.
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1.2.2. Les composés binaires, ternaires et quaternaires des semi-conducteurs
HI-v
[.2.2.1. Les composés binaires

Les composés binaires possibles n'ont pas le méme intérét potentiel. L'étude de
leurs propriétés, et en particulier de la structure de bandes montre que les éléments les plus
légers donnent des composés dont lesquels la bande interdite est large et indirecte, et dans
lesquels la masse effective des électrons est élevée. Les composés contenant du bore, de
I'aluminium ou de I'azote entrent dans cette catégorie. Ils ont en général peu d'intérét pour
1'¢lectronique rapide [I.8], qui demande des semi-conducteurs a forte mobilité de porteurs.
Pour l'optoélectronique, une structure de bande directe est nécessaire pour que les
transitions optiques soient efficaces [I.9]. A l'autre extrémité, les éléments lourds comme le
thalium(g; Ti) ou le bismuth (33Bi) donnent des composés a base de Galium (GaAs, GaSb)
ou d'indium ( InP, InAs,InSb) dont les propriétés sont les plus intéressantes. Le tableau

(I-2) résume quelques parameétres pour différents matériaux de la famille III-V.

Tableau 1.2. Parametres des principaux composés binaires III-V [I.10-11].

Composé I1I-V Eg (eV) m'/m, a(A)
BN 7,5 3,6150
AlIP 2,45 0,2 5,4510

AlAs 2,16 0,19 5,6605
AlSb 1,58 0,12 6,1355
BP 2,0 4,5380
GaN 3,36 0,19 2,189

(b=5,185)
GaP 2,26 0,82 54512
GaAs 1,42 0,067 5,6533
GaSp 0,72 0,042 6,0959
InP 1,35 0,077 5,8686
InAs 0,36 0,023 6,0584
InSp 0,17 0,0145 6,4794

1.2.2.2. Les composés ternaires et quaternaires

L'intérét pratique des semi-conducteurs III-V est encore considérablement renforcé
par la possibilité de réaliser des alliages par substitution partielle de I'un des éléments par
un autre ¢lément de la méme colonne. On sait par exemple obtenir des alliages ternaires,

ou quaternaires qui sont identifiés de la facon suivante :

8
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* Ternaires : S'il y a substitution de 2 atomes sur I'un des sous réseaux, soit :
A A (x)yB Exemple: Ga , In 1) P , lorsque la composition exacte compte peu, on écrit
tout court GalnP.
* Quaternaires 1+3 : S'il y a substitution de 3 atomes sur des sous réseaux soit :
AcA A (1-x B . Exemple Ga In , Al (-« As.
= Quaternaires 2+2 : S'il y a substitution de 2 atomes sur chacun des deux sous
réseaux, soit: A A (1-xyB B 1-,). Exemple Ga \ In (-« P, Asu-,) .
La plupart des solution solides ainsi réalisées sont complétes, la loi de Vegar
(relation linéaire entre le paramétre de réseau et la composition ) est approximativement
suivie, et on observe une évolution progressive et réguliére des propriétés (dont la bande

interdite et les parametres cristallins ) en fonction du taux de substitution.

1.2.3. Structure cristalline

1.2.3.1. Géométrie du réseau cristallin

n_n

Un cristal est construit a partir d’un groupe de "n" particules, qui constituent la

cellule de base. Ce groupe est répété périodiquement en un réseau défini par, trois vecteurs

de translation a, b et ¢ appelés vecteurs primitifs. La position de chaque cellule du cristal
est définie par un vecteur du réseau :

7 =n,d+nyb +n;é (L1)
Ou ny, ny et nz sont des nombres entiers.

L’ensemble des points défini par les vecteurs 7 pour toutes les vecteurs de n;, ny, n;
constituent le réseau. Le parallélépipéde construit sur les trois vecteurs primitifs constitue
la maille primitive ou maille élémentaire. Cette dernicre est le plus petit élément de
volume contenant toute I’information du composé ainsi étudié. Le volume de la maille
¢lémentaire est défini par :

V=| aAb.c| 1.2)

La plupart des matériaux III-V cristallisent dans la structure sphalérite dite "Zinc Blende"
présentée sur la figure (I.1). Cette structure, qui s'apparente a celle du diamant, est constituée de
deux sous-réseaux cubiques a faces centrées, 1'un étant constitué des atomes de 1'élément I11, 'autre
des atomes de I'élément V [I.12-15] . Ces deux sous-réseaux sont décalés 1'un par rapport a l'autre
le long de la diagonale du cube, d'une quantité (a/4, a/4, a/4), a étant le paramétre cristallin, c'est-
a-dire la langueur de I'aréte du cube élémentaire. De ce fait dans les matériaux I1I-V, les liaisons ne

sont pas simplement covalentes comme dans le Silicium. Elles reposent sur le transfert d'électrons

des atomes du groupe V sur ceux du groupe III. Cette répartition est a l'origine du caractere
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partiellement covalent des liaisons (semi-conducteur polaires). Cette composante ionique de la
liaison est importante, elle se manifeste par la présence de moments dipolaires électriques qui
interagissent avec le rayonnement électromagnétique de grande longueur d'onde, au méme titre
qu'il y a interaction entre les cristaux ioniques et la lumiére infrarouge [I.15]. Cette propriété est
en particulier responsable de 1’anisotropie optique dans les hétérostructures semi-
conductrices III-V qui a été mise en évidence expérimentalement par Krebs et Voisin

[L.13].

@ clément I

() élément V

[110]

Fig. 1.1. Maille élémentaire de la structure Zinc-Blende

1.2.3.2. Réseau réciproque. La zone Brillouin

A partir du réseau cristallin, on définit le réseau réciproque, qui est le systeme de
coordonnées [énergie -vecteur d’onde] dans lequel on représente les variations des

fréquences de vibrations du réseau cristallin ou de 1'énergie des états électroniques en
fonction du vecteur d'onde k caractérisant la propagation de 1'onde considérée [1.16]. Le
réseau réciproque associe au vecteur d’onde k de la structure de type zinc-blende est
cubique centré. Sa maille élémentaire qui correspond a la premiére zone de Brillouin a la
forme d'un octaédre tronqué par les six faces d'un cube (Figure 1.2). Elle présente un centre
de symétrie a l'origine (l; =0 )noté I et des axes de symétrie:

Les axes <100> a symétrie d'ordre 4(A)

Les axes <111> a symétrie d'ordre 6(A)

Les axes <011> a symétrie d'ordre 2(>))

10
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Fig. 1.2. Premiere zone de Brillouin d'un cristal Zinc blende [I.12-14].

Les points de rencontre de chacun de ces axes avec les frontieres de la zone de
Brillouin jouent un rdle essentiel dans la théorie des bandes. On les note généralement
de la maniére suivante:

Points X de cordonnées (2n/a, 0, 0) sur les axes <100>.
Points L de cordonnées (m/a, m/a, /a) sur les axes <111>.
Points K de cordonnées (0, 3mt/2a, 3m/2a) sur les axes <011>.

La forme et le volume de la zone de Brillouin ne dépendent que de la géométrie du
réseau de Bravais, sans égard a la composition chimique ou au nombre d'atomes dans
la cellule unitaire. La zone de Brillouin est une cellule unitaire primitive du réseau
réciproque d'importance fondamentale pour I'étude des propriétés électroniques des

cristaux, en particulier dans les semi-conducteurs [I.14-15].

1.2.4. Etat électronique dans les semiconducteurs

1.2.4.1. Bande interdite

Les semi-conducteurs sont caractérisés par un écart en énergie entre la bande de
conduction et la bande de valence appelée bande interdite ou gap. Le gap (Eg) est la
largeur de la bande interdite, c’est-a-dire la différence d’énergie entre le minimum absolu
de la bande de conduction Ec et le maximum absolu de la bande de valence Ev (figure 1.3).
Plus cette bande interdite est importante plus le matériau devient isolant. Ce gap
correspond a 1’énergie nécessaire au systéme pour faire passer un électron de la bande de

valence a la bande de conduction.
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Ea

Evide

Bande de conduction {

Bande interdite { E,
Y E (

Fig.1.3. Structure de bandes d’énergie d’un semi-conducteur.

La largeur de la bande interdite E, fournit des caractéristiques électriques
importantes a chaque semi-conducteur. Ses variations en fonction de la température

peuvent étre décrites approximativement par la fonction universelle ci-dessous [1.16]:

AT?
E (T)=E (0)- " 13
(T)=E,(0) T B (1.3)

Ou A et B sont des constantes.
La largeur de la bande interdite ainsi que les valeurs des constantes A et B pour

quelques semi-conducteurs a T=0K, sont présentés dans le tableau suivant :

Tableau 1.3. Bande interdite en fonction de la température.

Semi-conducteur Eg(0) A B
Si 1.170 eV 4.73.10* eV/K? 636 K
Ge 0.7437 eV 4.77.10* eV/K? 235K
GaAs 1.519 eV 5.405.10™ eV/K? 204 K

Au voisinage de chacune des limites E. et E,, respectivement de la bande de
conduction et de la bande de valence, la densité d'états permis N(E) peut étre estimée avec

'approximation parabolique suivante [1.17]:

N,=K (E-E)"?
N,=K (E,—E)"'?

Ou K, et K, étant des constantes pratiquement indépendantes de la température.

(1.4)
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1.2.4.2. Notion de gap direct et gap indirect

La notion de gap direct et indirect est liée a la représentation de la dispersion
énergétique d'un semiconducteur c'est-a-dire du diagramme E =f (k) (figure 1.2). Ce
diagramme permet de définir spatialement les extremas des bandes de conduction et de
valence. Ces extremas représentent, dans un semiconducteur a 1'équilibre, des domaines
énergétiques ou les densités de porteurs de charges de type p dans la bande de valence et

de type n dans la bande de conduction sont importantes [I.13].
Le semiconducteur a gap direct est un semiconducteur dont le maximum de la
bande de valence et le minimum de la bande de conduction se situent a valeur voisine du

vecteur d'onde k sur le diagramme E(k)(figure 1.4.a). Pour un semiconducteur dont le

maximum de bande de valence et le minimum de la bande de conduction se situent a des

valeurs distinctes du vecteur d'onde k sur le diagramme E (k), constitue un

semiconducteur a gap indirect (figure 1.4.b).

(a) AL (b]

bande

"“--...___ r_/ canduction

o~ L:"\ bandz /"'-JL:"\ i

valence |
> »—»
k i k

Fig.1.4. Structure de bande schématique d’un semiconducteur a gap direct (a) et a gap

indirect (b) [1.13]).

1.2.4.3. Structure de bandes des semi-conducteurs II11-V

Les bandes d'énergie donnent les états d'énergie permis pour les électrons en
fonction de leurs vecteurs d'onde. On les représente donc dans l'espace réciproque, et pour
simplifier, dans les directions de plus hautes symétries de la premiere zone de Brillouin.

Elles se décomposent en bande de conduction la plus haute, la bande de valence la plus
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basse, et la bande interdite qui les sépare, elle détermine principalement les propriétés de

transport du semi-conducteur.

a. Structure de bande du GaAs
Pour le GaAs, le maximum de la bande de valence est en K=0 et celle-ci est

doublement dégénérée avec deux branches confondues au centre de la zone de Brillouin

(Figure 1.5 (a)).

Les deux bandes décrivent la disposition de porteurs de masses effectives
différentes, la masse des trous lourds est de 0.68mo, celle des trous Iégers de 0,12mo ot mo
est la masse de I'¢électron au repos. Une troisiéme branche de la bande de valence est

abaissée par rapport aux deux premiceres d'une énergie , égale a 0,33 eV.

La bande de conduction présente, au centre de la zone de Brillouin (K=0) un
minimum non dégénérée, qui est une vallée a symétrie (I') appelée vallée centrale.
Il existe également d'autres minima a des niveaux d'énergie plus élevés, les 4 vallées a
symétrie L dans la direction <111> et les directions équivalentes.
D'apres la courbure des différentes vallées, a la quelle est reliée la masse effective des
¢lectrons beaucoup plus légers et donc beaucoup plus mobiles que dans les vallées X et L.
Cette propriété est en partie responsable de certaines caractéristiques des phénoménes de

transport dans le semi-conducteur GaAs.

L'arséniure de gallium étant un composé a gap direct, les transitions électroniques
les moins énergétiques entre la bande de valence et la bande de conduction peuvent se faire

avec conversation du vecteur d'onde K (sans l'intervention des phonons) [9-11].

energle

(b) valido X

valléa T

valee L

<100= <111=

N X:mm
ya

Energie (W)

Figure L.5. Structure de bande de : (a) GaAs, (b) InAs [8,9, 13-14].

14



CHAPITRE I : LES MATERIAUX SEMICONDUCTEURS III-V ET LES SUPERRESEAUX

b. Structure de bande de In As

Le InAs est un composé III-V a transition direct. Cela signifier que I'énergie
minimale
(I" 15) de la bande de conduction et I'énergie maximale (I" 15) de la bande de valence sont
localisées au centre de la zone de Brillouin (figure 1.5(b)). Ceci a des conséquences
importantes du point de vue des propriétés électroniques et optiques. La bande de
conduction présente par ailleurs une courbure généralement trés accentuée au voisinage de
son minimum (I"). L'allure générale des bandes est la méme pour tous les composés I1-V
dont la structure de bande est directe (InP, InSb, GaAs, GaSb,...).

La masse effective des électrons étant inversement proportionnelle a cette courbure,
ceci explique pourquoi dans les semiconducteur III-V a bande interdite directe comme
GaAs, InP, GalnAs,....etc, la masse effective des électrons en (I") est trés faible, et par

conséquent, la mobilité électronique ¢levée [9-11].

1.2.5. Bandes interdites et Intérét des semiconducteurs I1I-V

Si I’on considére les applications a I’optoélectronique, les alliages semiconducteurs
[II-V couvrent un trés large domaine de compositions et donc de bandes interdites et de
longueurs d’onde associées. Les semiconducteurs III-V apparaissent plus adaptés a
I’émission de lumicre, grace a leur gap direct et a leur fort rendement radiatif. De plus, la
fabrication d’hétérojonctions présentant des états confinés en bande de conduction et en
bande de valence
est possible. Enfin, la maturité¢ des technologies I1I-V pour les télécoms et le savoir faire
développé en épitaxie de ces matériaux rendent leur utilisation largement répandue dans les
composants optoélectroniques. La figure 1.6 donne I’énergie de bande interdite en fonction
du parametre de maille pour les matériaux composés III-V binaires (points) et ternaires
(lignes). Chaque fili¢re, identifiée sur le diagramme, regroupe les matériaux qui peuvent
étre épitaxiés en accord de maille sur un substrat donné [I.18]. En continu bandes interdites
directes et en tirets bandes interdites indirectes; les discontinuités sont dues au changement
de structures. Ce diagramme montre qu'il est possible d'obtenir des matériaux dont la

largeur de bande interdite, et donc les propriétés optiques, varient dans une large gamme.
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Fig.1.6. Bandes interdites des principaux composés I1I-V
en fonction des parameétres cristallins [1.18].

L’hétéro-épitaxie de films minces des matériaux semi-conducteurs sur des substrats
monocristallins est actuellement une des techniques clés de la microélectronique d’optique
et de ’optoélectronique. L’épitaxie permet I’obtention a I’échelle atomique d’interfaces
cristallographiquement parfaites et chimiquement abruptes. La plupart des composants de
I’optoélectronique sont fabriqués a partir d’hétéro-structures d’alliages III-V binaires,
ternaires ou quaternaires de Gallium, Indium, Aluminium, Phosphore ou Arsenic, épitaxiés
sur des substrats de GaAs ou InP. Les matériaux semi-conducteurs III-V posseédent une
¢énergie de bande interdite directe. Ils sont donc particulicrement bien adaptés pour
I'émission ou l'absorption de photons. Comme les substrats imposent leur paramétre de
maille a la couche épitaxié, seules les couches parfaitement accordées en maille avec ceux-
ci, ont une qualit¢ morphologique acceptable pour les applications en optoélectronique.
C'est pourquoi la combinaison de matériaux présentant des parametres de mailles
intrinséques trop différents est en général prohibée car engendrant, lors de la croissance
cristalline en épitaxie (croissance pseudo-morphique), trop de contraintes mécaniques et
donc trop de défauts.

En effet, une différence de paramétre de maille méme trés faible en pourcentage
entre la couche et le substrat est suffisante pour provoquer une forte densité de dislocations
diminuant par la suite les performances électroniques du composant fabriqué. Une des
conséquences est qu’un grand nombre de composants qui pourraient &tre potentiellement
trés performants ne peuvent étre fabriqués faute de substrat approprié. En conséquence,
méme si les alliages semi-conducteurs I1I-V peuvent potentiellement couvrir un trés large

domaine de longueurs d’onde, seuls d’étroits domaines de composition de ces alliages
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peuvent étre exploités, les autres domaines présentant un désaccord de maille trop fort vis a
vis des substrats disponibles (figure 1.6).

Dans ce travail, nous nous sommes intéressés plus particulierement aux alliages
ternaires InyGa;<As et AlxGa;.xAs sur substrat GaAs (100). En pratique, les techniques de
croissance en EJM permettent un ajustement précis de la composition x a partir du simple
rapport des flux des éléments III (Al, Ga et In) et V (As) mis en jeu. Une modulation de la
largeur du gap et par conséquent de la longueur d'onde correspondante peut ainsi étre
obtenue par un ajustement de la composition x de ces pseudobinaires XY
=(InAs)x(GaAs);x, [I.19]. Le paramétre de maille a, de XY varie en fonction de x

comme axy =X ax+ (1-x) ay et donc différe de celui aydu substrat.

1.2.6. Dopage
Afin d'améliorer la conduction d'un semi-conducteur, Le dopage est indispensable.
Ce dernier est définit par la substitution d’atomes du cristal semi-conducteur par des
atomes contenant un nombre d’¢électrons de valence immédiatement supérieur ou inférieur.
I1 existe deux types de dopage [1.20]:
e le dopage de type m, qui consiste a produire un exceés d'¢lectrons, qui sont
négativement chargés ;
e le dopage de type p, qui consiste a produire une carence en électrons, donc un exces
de trous, considérés comme positivement chargés.
1.2.6.1. Semi-conducteur dopé n
Le Silicium ou le Germanium cristallise dans une structure ou chaque atome est
relié a 4 atomes voisins par des liaisons covalentes impliquant deux électrons pour chaque
liaison.
Si on introduit un atome ayant 5 électrons de valence (Phosphore, Arsenic), cet atome
prend la place d'un atome du cristal, 4 des ¢€lectrons de l'impureté participeront aux 4

“M¢ &lectron restera célibataire. A cet atome

liaisons avec les 4 atomes voisins du cristal, le 5
d'impureté est associé un niveau d'énergie appelé niveau donneur qui se situe juste en
dessous de la bande de conduction (figure 1.7). L'écart entre ce niveau et la bande de
conduction étant faible, un ¢€lectron d'un niveau donneur peut facilement passer dans la
bande de conduction sous l'action de l'agitation thermique et augmenter la conductivité

¢lectrique. A température ambiante, presque toutes les impuretés sont ionisées et la

conductivité devient une conductivité de type n lorsqu'on augmente le dopage.
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Fig.1.7. Du semi-conducteur au conducteur (le trait discontinu représente
le niveau de Fermi).

1.2.6.2. Semi-conducteur dopé p

Si on introduit un atome d'impureté trivalent (Bore, Aluminium ou Gallium), cet
atome en se placant dans le réseau ne peut saturer que 3 liaisons sur 4. Il manque donc une
liaison par atome d'impureté auquel correspond un niveau d'énergie situé juste au dessus de
la bande de valence. Ce niveau est appelé niveau accepteur. A T=0K, les niveaux
accepteurs sont vides (figure 1.7). Lorsqu’on augmente la température, ils peuvent étre
occupés par des ¢€lectrons provenant de la bande de valence. Les niveaux libres de cette
derni¢re engendrent des trous et la conductivité devient de type p lorsqu'on augmente le

dopage.
L.2.6.3. Technologies de dopage dans la microélectronique

Il existe plusieurs méthodes pour effectuer le dopage d'un matériau. Parmi elles :
e le dopage par diffusion ;

« l'implantation ionique.
1.2.6.3.1 Dopage par diffusion

Le dopage par diffusion peut étre fait a partir :
o d'une source solide : I'échantillon a doper est placé dans l'enceinte. L'impureté est
transportée jusqu'au matériau par un gaz vecteur inerte, a partir dun composé solide

qui se sublime. Exemple : P,Os (dopage n du Silicium).
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e d'une source liquide : le gaz vecteur barbote dans le liquide ou fréle sa surface a une
température choisie. La pression partielle du composé dans le gaz est égale a la tension
de vapeur du liquide. Exemple : POCI; (dopage # du Silicium).

e d'une source gazeuse: le gaz contenant l'espéce dopante est introduit dans
I'atmosphere. Exemples : PH3 (dopage » du Silicium), B,Hg (dopage p du Silicium),
AsHj3 (dopage n du Silicium).

Le dopage se fait dans un four a diffusion, a une température comprise entre 850 et 1150

°C, afin de permettre la diffusion des especes dopantes dans le matériau.
1.2.6.3.2. Dopage par implantation ionique

Le dopage par implantation ionique consiste a accélérer des impuretés ionisées avec
un champ électrique, afin de leur conférer 1'énergie nécessaire pour rentrer dans le matériau
a doper. Cette méthode permet d'utiliser une grande variété d'éléments dopants. Le faisceau
mono énergétique et la chambre sous vide rendent possible une grande reproductibilité et
des dopages localisés.

Plus un ion est accéléré, plus son énergie cinétique est grande, et donc plus il
s'enfoncera profondément dans le réseau cristallin du substrat que 'on dope. Ainsi, en
contrdlant la dose et 1'énergie, on détermine le profil de dopage.

L'un des inconvénients du dopage par implantation ionique est le fort désordre
cristallin engendré par les chocs entre les ions incidents et les atomes du matériau. Cela
engendre des défauts qui augmentent les probabilités de collision, et diminuent la mobilité
des porteurs de charge.

1.2.7. Masse effective des porteurs de charge

La masse effective est une notion utilisée en physique du solide pour étudier le
transport des électrons. La masse effective "m "contient en quelque sorte I’inertie
additionnelle que donne le potentiel cristallin a I’¢électron, c-a-d , qu’elle contient 1’effet
global du potentiel cristallin sur 1’électron. Cette masse effective peut étre positive ou
négative, supérieur ou inférieur a la masse de I’¢lectron my dans le vide [I.21].

La masse effective est définie par le tenseur d’ordre 2 des dérivées secondes de
I’énergie E par rapport au vecteur d’onde (équation 1.5). Pour un électron libre, la masse
effective est constante et ¢gale a la masse réelle de 1’¢électron.

hZ
 0%E/oK?

m*

(L5)
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1.2.8. Interaction lumiere-semiconducteur

Les propriétés optiques des semi-conducteurs font intervenir non seulement la
répartition des états permis pour les €lectrons, mais également les divers processus par
lesquels les électrons peuvent changer de niveaux d'énergie. On distingue des transitions
radiatives dans lesquels I'énergie gagnée (ou perdue) par un électron est amenée (ou
emportée) sous forme de rayonnement donnant lieu a une absorption (ou €mission) de
photon, et des transitions non radiatives dans lesquels 1'énergie est échangée avec le réseau
cristallin sous forme de phonons (quantum de vibration du réseau), ou avec d'autres
porteurs libres.

La création d'une paire ¢électron-trou dans un semi-conducteur peut étre obtenue en
¢éclairant le matériau avec une lumicre de longueur d'onde suffisamment courte. L'énergie

des photons doit étre :
hv>E, (1.6)
d'ou A<hc/E, (1.7)

E, : énergie du gap ;
v : fréquence ;
Z : longueur d’onde ;

¢ : vitesse de la lumiere.

Les semi-conducteurs utilisés le plus souvent pour I'électronique des circuits sont le
germanium et le silicium dont les bandes interdites ont pour largeurs respectives 0.7 et 1.1/
eV Ils sont trés utilisés pour 1’élaboration des détecteurs mais on ne sait pas en faire des
émetteurs a bon rendement (qui de toute manicre émettent dans 1l'infrarouge).

L'adjonction d'aluminium ou de phosphore dans les dérivés de l'arséniure de
galium, permet d'augmenter la largeur de la bande interdite et d’¢laborer ainsi des

émetteurs de radiations visible.

I.3. SUPERRESEAUX

1.3.1. Historique des superréseaux

Les premiers travaux portant sur des couches empilées artificiellement furent
produits par DuMond et Youtz (1940) sur des matériaux métalliques dans le but de
produire des structures en couches pour réaliser des réseaux de diffraction des rayons X
[I.22]. Dans le cadre du transport électronique, I’idée d’une structure a basse dimension a
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¢été initialement proposée par L. Esaki et al. en 1970 [I.1]: En juxtaposant deux matériaux
semi conducteur différents, les discontinuités aux bords des bandes ont permis I’apparition
d’états quasi-liés de nature quantique, confinés a I’interface. L exploitation de ces niveaux
d’énergie a suscit¢ un intérét immense dans la transmission électronique. Depuis
I’avénement de la structure double barriére, les propriétés de transmission dans de tels
dispositifs électroniques se sont retrouvées nettement améliorées.

Les avancées dans les techniques de dépdt ont ensuite permis le développement de
matériaux artificiellement empilés présentant des propriétés physiques différentes des
matériaux homogeénes de départ.

Les premiers superréseaux de semi-conducteurs réalisés par Esaki et Tsu [I.1] et
consistaient en un empilement de couches ultrafines dont la période était inférieure au libre
parcours moyen des électrons. Chang et Giessen [I.4] ont édité une synthese des travaux

réalisés sur les superréseaux métalliques et semi-conducteurs en 1985.
1.3.2. Définition d'un superréseau

Un superréseau (SR) est un empilement de couches ultrafines de semi-conducteurs
(quelques dizaines d’Angstrom d’épaisseurs) alternées périodiquement suivant 1’axe de
croissance (figure (1.8)).

L’idée d’une structure de basse dimension a été proposée pour la premiere fois en
1969 par Esaki et al. [I.23]. Son avantage est de présenter une discontinuité de bords de
bandes de conduction et de valence a I’interface des deux semiconducteurs. Le matériau a
faible gap joue le réle d’un puits de potentiel pour les électrons et I’autre a grand gap d’une
barriere. Ainsi un profil de potentiel périodique résultant d’une succession de puits et de
barriéres est obtenu. La période d [1.24] du potentiel permet de faire la différence entre un
puits quantique, qui présente des états isolés, et un SR, ou se forme une structure de

minibandes. L’ordre de grandeur généralement admis est 200A.

AlGaAs  Gals

Fig.1.8. Superréseau a puits et a barrieres rectangulaire

(AlGaAs/GaAs) [1.25].
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1.3.3. Techniques de fabrication

Depuis ces derni¢res années, les SR sont trés utilis€ dans les systémes
opto¢lectroniques tels que les diodes laser et les photodétecteur. Ceci permis le

développement de plusieurs techniques modernes de croissance, a savoir 1’épitaxie.

L’¢épitaxie est une étape technologique consistant a faire croitre du cristal sur du
cristal [L.26]. Etymologiquement: «epi» signifie «sur» et «taxis» signifie
« arrangement ». On distingue 1’epitaxie par jet moléculaire MBE (Molecular Beam
Epitaxy) et épitaxie en phase vapeur MOCVD (Metal Organic Chemical Vapor Deposion)
qui permettent de réaliser des couches de semiconducteurs exceptionnelles de composition

chimique rigoureusement controlée.

1.3.3.1. Epitaxie par jets moléculaires

L'épitaxie par jets moléculaires (EJM) perfectionnée par Arthur et al.[1.26-27] dans
les années soixante apres son apparition au début du siecle, est une technique de dépdt
sous vide permettant d’obtenir des matériaux semiconducteurs avec une grande précision
(composition, épaisseur) et une grande qualité structurale. Le schéma de principe présenté

sur la figure (I1.9) décrit les principaux ¢léments d’un bati d’épitaxie par jet moléculaire.

‘ PN

. ]

;::::::./ ;...: -
A

Fig.1.9. Bati d'épitaxie par jet moléculaire [1.28].

L’EJM consiste a envoyer des molécules a la surface d’un substrat dans un vide treés
poussé afin d’éviter tout choc ou contamination sur le parcours. Par le contrdle des cellules

d’évaporation, on crée un jet de molécules en direction du substrat, on peut ainsi réaliser
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couche par couche des structures trés complexes telles que les superréseaux, les diodes
laser, les transistors a forte mobilité d'électron, mais cette opération est trés lente et ne
concerne qu’un seul substrat a la fois. La vitesse de croissance est de 1’ordre de 1mm par
minute. Cette technique est aussi trés coliteuse. Le systéme ultravide, 10™'°Torr, permet,
en permanence, de vérifier la cristallinité du cristal en cours de croissances.

L’EJM contrdle rigoureusement la composition chimique des interfaces et le profil
de dopage. Les multicouches peuvent étre réalisées avec des épaisseurs de 1’ordre de la
monocouche atomique (2,8 a 2,9 A°), des vitesses de croissance extrémement faibles
(inférieur a 100A°/min) et des températures de croissance allant de 400°C jusqu’a 1000°C
[1.28]. La technique EJM appliquée pour la fabrication d'hétérojonctions de haute mobilité
a été décrite en détail par Witkowsky et al. [1.29].

1.3.3.2.Epitaxie en phase vapeur organométalliques

Cette technique nommé MOCVD (Metal Organic Chimical Vapor Deposition) a
injection, développé dans les années 90 au LMGP [LI.30], est basée sur I’utilisation
d’injecteurs de moteurs thermiques. Elle permet de synthétiser des couches minces de
matériaux complexes avec un trés bon contrdle de la stoechiométrie, de la vitesse de
croissance et de la qualité cristalline des films. Son principe repose sur 1’utilisation d’une
micro-vanne a commande électronique qui permet d’introduire des quantités trés
précisément contrdlées d’une solution composée de précurseurs organométalliques et d’un
solvant.

L’injection des précurseurs dissous dans un solvant est réalisée sous forme de
gouttelettes controlées par une micro-vanne. La taille et le nombre de ces gouttelettes
déterminent 1'apport de mati¢re dans le réacteur et par la suite, 1'épaisseur de la couche
déposée. La calibration de l'injecteur est réalisée lors de I'¢laboration d'une série de

multicouches  (A/B) y en faisant varier le nombre de gouttes du matériau A pour un

nombre de gouttes de matériau B fixe. Le procédé MOCVD breveté par le LMGP en 1993
est actuellement exploité¢ industriellement. La figure (I.10) présente le schéma d’une

installation de réacteur MOCVD.
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Purified Ga(CH,)4 AsH, PH,
Hl +H, b — + H._':: " 4 H2

Fig. 1.10. Schéma d’une installation de MOCV [1.31].

1.3.4. Types de superréseaux

Plusieurs types de superréseaux ont été rapportés dans la littérature, et ceci en
faisant contribuer a la fois les propriétés des matériaux semi-conducteurs utilisés, et les

techniques de croissance.
1.3.4.1. Superréseaux a puits et a barriéres rectangulaires

Cette structure constitue la superposition de deux matériaux possédant des mailles
presque idéales et de structures de bandes différentes telles que GaAs/AliGa;xAs (figure
(I.11)). Ce type de superréseaux est le plus utilisé, car son profil de potentiel est trés simple
a étudier.

Les superréseaux a puits et a barricres rectangulaires constituent un élément de base
dans 1’¢laboration de plusieurs composants, tels que les photodétecteurs [1.24] et les
diodes laser [1.32].

Les superréseaux ont des propriétés fascinantes résidant dans leur capacité de
confinement des états ¢lectroniques.

Dans notre travail, on s’intéresse particuliérement a ce genre de superréseaux, car

dans ce cas les ondes planes décrivent assez bien les fonctions d’ondes électroniques.
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Fig.I.11. Superréseaux a puits et a barrieres rectangulaires.

1.3.4.2. Superréseaux a puits quantiques paraboliques
Ce type de superréseau est constitu¢ d’un empilement de puits et de barriéres
rectangulaires trés minces. Il existe deux méthodes pour fabriquer un tel profil :
a- la hauteur de la barriére varie tout en conservant la composition du matériau [1.33].
b- la composition du matériau varie tout en conservant la hauteur de la barriere [1.34].
Ces deux variantes se font d’une maniére quadratique du centre du puits jusqu’au
bord de celui ci (figure 1.12). Capasso et al [I.35] sont basés sur ce type de SR pour

présenter un transistor a effet tunnel résonant.

Fig.1.12. Schéma d’un superréseaux a puit parabolique .

1.3.4.3. Superréseaux polytypes

Leur profil est obtenu par introduction d’un troisiéme constituant C dans la
structure [I.36-37], et a partir de ce triplet (A, B et C), plusieurs formes de potentiel sont
obtenues (figure (I.12)). Elles sont dues a la différence existante entre leurs bandes de
conduction, comme la structure AISb/GaSb/InAs.

Les SR polytypes sont appliqués dans la fabrication des dispositifs a hautes

fréquences.
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Fig. 1.13. Profil de potentiel d’un SR. polytype

1.3.4.4. Superréseaux a dents de scie

Cette structure est obtenue a partir d’'une modulation de la composition du matériau
utilisé, tel que le AlGa;<As, dans chaque période pour obtenir un gap dégradé
linéairement allant d’une valeur maximale qui forme le grand gap, jusqu’a une valeur
minimale qui donne le petit gap [1.38-39]. Ainsi plusieurs formes de profil sont obtenues
selon la modulation utilisée (figure 1.14). Ces systémes présentent des propriétés physiques
trés intéressantes, d’ou viennent leurs applications technologiques dans la fabrication des

rectificateurs [1.40] et les photomultiplicateurs [1.41].

V) V)

Fig.1.14. Profils de potentiel d’un SR a dents de scie

1.3.4.5 Superréseaux a masse effective

Ce type de SR est construit par une modulation périodique de la masse effective

[1.42] (figure 1.15). 1l est difficile de choisir les constituants semiconducteurs utilisés pour
26



CHAPITRE I : LES MATERIAUX SEMICONDUCTEURS III-V ET LES SUPERRESEAUX

la réalisation d’un tel profil, car ces derniers doivent avoir les mémes paramétres a du
réseau ainsi que la méme affinité électronique. Dans ce contexte, quelques exemples de SR
a masse effective ont été suggérés : Aly23Gap3Ing47P/GaAs ,Gag gslng 14Po78Sbo 22/GaAs et

le A10.5II’10_5ASO_4gsb0_51/GaSb.

Le tableau [[.4] regroupe quelques matériaux dont les propriétés comme la
constante du réseau a, I’affinité électroniquex, 1’énergie du gap Eg, la masse effective du
premier matériau m; du deuxiéme m; et la masse de 1’électron libre m, [1.43] dont les

propriétés permettent de constituer ce type de SR [1.44].

Tableau L. 4. Propriétés de quelques matériaux.

Matériaux a(A) K (eV) Eg (eV) m’y1/my mz/ my
Aloss Gags Ing 4 P 5.653 407 2.13 0.13 5.7
Gag g6 Ing 14P0 78Sbg 22 5.653 4.07 1.89 0.4 5.7
GaAs 5.653 407 1.43 0.07
Aly sIng sAsg.49Sbg 51 6.094 4.07 1.3 0.067 1.4
GaSb 6.094 4.07 0.721 0.049

1.3.4.6 Superréseaux quasipériodiques

Il est bati a partir de la série de Fibonacci, puis habiller chaque site avec une base.
Cette construction exige deux ¢éléments différents A et B, de longueur respective /4 et Ip.

A et B suivent une certaine récurrence, et le rapport (/4 /lg) doit étre égal au nombre d’or

-5

En prenant B comme premiéere séquence et en appliquant la loi de récurrence suivante :
A—>AB et B-oA
Les structures quasipériodiques sont baties suivant les séquences générées par la série de
Fibonacci qui a comme terme général:
Sy = S,-1.8.-2 avec Sy=B et S;=A4
En 1984 Levine et al. [I.45] ont décrit une nouvelle classe de réseaux

quasipériodiques a 1, 2 et 3 dimensions, nommeée, les quasi-cristaux. Merlin [1.46] a réalis¢
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un nouveau type d’hétérostructures en prenant le systéme hétérostructures/AlAs, dit mono

énergétique de Fibonacci.
1.3.4.7. Superréseaux a potentiel de MATHIEU

Ce type de SR a une allure sinusoidale. Son profil de potentiel est donné par la

relation :
V(z) =-Vacos 2rz/a) (1.4)

ou Va est Pamplitude du potentiel et a représente le parametre de maille du réseau
cristallin. L’intérét d’étudier ces types de SR réside dans la résolution théorique de
I’équation de Mathieu ainsi que dans I’apparition des états particuliers a I’intérieur du

profil de potentiel considére.

1.3.4.8. Superréseaux a modulation de dopage:

Les SRs a modulation de dopage, proposés par Esaki et al [I.47], sont obtenus a
partir d’un empilement périodique et alterné de couches d’un méme matériau dopées n et
p. Ces SRs dits a dopage conventionnel réalisés par Ploog et al [I.48], présentent un

inconvénient : en effet, une forte modulation de dopage ne peut-étre réalisée en une faible

période (=200 A ) [1.49].
Ce probléme a été surmonté par une nouvelle technique de dopage. Elle consiste a empiler
des monocouches atomiques dopées n et p, alternées périodiquement (d < 200 A), et
séparées par quelques unes du matériau non dopé.
Ainsi le profil de dopage est décrit par la relation :
Np(z) =N 6(z) (L8)
oll & (z) présente la fonction de Dirac et N°” la concentration des atomes dopants a
deux dimensions.
Le profil de potentiel est donné par la relation:
Viz) = Nd (e/de) (L9)
ou d: la période ;
e . la charge de I’¢lectron ;

¢ la permittivité du matériau.
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I.3.5. Classes de superréseaux

Selon la nature des discontinuités des bandes interdites a 1’interface puits-barriere,
les superréseaux peuvent étre classé en deux types [1.50] :
1.3.5.1. Superréseaux de type I

Dans le SR type I, les extrema des bandes de valence (BV) et de conduction (BC)
sont situés dans la méme région de I’espace (le gap dans ce cas est un ‘gap direct’). Les
¢lectrons et les trous sont confinés, respectivement, dans la bande de conduction et de
valence du méme matériau semi conducteur (figure (1.16)). Tels que GadlAs /GaAs et
GaSb/AISh.
1.3.5.2. Superréseau de type I1

Dans ce genre de superréseau, I’extrema des (BV) et (BC) sont spatialement
séparés, (le gap dans ce cas d’au moins d’un des semi-conducteur est ‘indirect’). Les
¢lectrons et les trous sont confinés dans deux matériaux semi-conducteurs adjacents (figure

(I.16)). exemples : InP/Alj 43Ing 25As.

7EG
IﬂEc
AE, Ey

A B A A B! A TYPE II
AEy

e
(=
m
=
"
<
>

Fig. 1.16. Diagrammes schématiques de deux arrangements de confinement

des électrons et trous dans les superréseaux [L51].
1.3.6. Phénoméne de transport électronique dans les superréseaux
1.3.6.1. Effet tunnel résonnant

L’effet tunnel résonnant (ETR) reste 1'intérét de nombreuse étude, aussi bien
théorique qu’expérimentales[1.52-53]. Il a été¢ découvert dés 1926 par R.Oppenheimer et
n’apparut dans lalittérature qu’en 1928. En 1970 Tsu et Esaki ont démontré ETR par étude
d’une structure multi-barriéres confinant un puits rectangulaire, mise entre deux contactes

ohmiques produisant une faible différence de potentiel Va.
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L’effet tunnel résonnant se manifeste lorsqu’une particule doit traverser
successivement deux barriéres de potentiel © pontée ¢ par un ou plusieurs états permis
discrets. En mécanique classique une particule d'énergie cinétique E inférieure a Vj ne
traverse pas la barriere, mais en mécanique quantique la particule possede une probabilité
non nulle de traverser cette barriere sous la forme d’une onde évanescente d’apres les
solutions d’équation de schrodinger (figure (I.17)). La particule peut passer de 1’autre coté
comme par un petit tunnel [I.54]. Donc la probabilité de trouver la particule de 1’autre coté

n’est pas nulle.

Yo \" Wo
+ Fonction G G t.f L

. . d’onde . , .
Fonction d’onde incidente “evanescente Fonction d’onde transmise
| .
-,
4 Z

Fig. 1.17. [llustration de [’effet tunnel.

L'effet tunnel est décrit par deux parametres. Le premier est le ccefficient de
réflexion R qui désigne la probabilité de la particule quantique d'étre réfléchie par la
barriere de potentiel et le seconde le coefficient de transmission 7' désignant la probabilité
de la particule quantique d'étre transmise a travers celle-ci. Ces deux processus sont les

deux seuls possibles, la somme de leur probabilité est donc égale a I'unité: R + T=1.

L’ETR est un phénomeéne intrabande, ceci signifie que les porteurs de charges
restent dans la méme bande avant et apres leur passage. Physiquement, il traduit un
comportement ondulatoire des électrons en fonction des énergies présentant des
résonances. En effet, le coefficient de transmission 7(F) atteint 1’unité en intensité
indépendamment des paramétres du SR, en absence de champ électrique externe. Cette
caractéristique importante a permis plusieurs applications technologiques dans le domaine
optoélectronique et surtout dans les systémes électroniques a réponse rapide, ou des
oscillateurs a fréquences atteignant 700 GHz ont été élaborés [L.55].

En conséquence du développement de la technologie de croissance, notamment la

EJM, la littérature est devenue tres riche en étude des structures explicitant ’ETR.

En 1983 Vassel et al [I.56] ont utilisé le formalisme de la matrice de transfert
dérivée de la résolution de 1’équation de Schrédinger d’un électron de masse effective m’,

traversant une multitude de barriéres pour étudier la variation de la transmission 7. la
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discontinuité des masses effectives aux bords de chaque interface a été prise en compte. En
1987, Brennan et al |[I.57] ont ¢étudié [D’effet tunnel résonnant dans une
structure GaAs/Al,Ga,.As. Ils ont résolu 1I’équation de Schrédinger utilisant les fonctions
d’Airy. En utilisant la matrice de transfert obtenue a partir des conditions de continuité
pour deux paramétrisations de la masse, constante et différente a I’interface. Allen et al.
[I1.58-59] ont confirmé les résultats de Vassel et al [I.56]. Avec les C.C de Bastard aux
interfaces, ils ont généralis¢ la résolution de I’équation de Schrédinger pour une multitude
de barricres asymétriques. Leurs résultats sont en accord avec ceux d’Esaki et al. [1.23] et
ceux de Vassell et al. [I.56]. Ces études ont permis de développer des techniques pour
résoudre 1’équation de Schrodinger avec un potentiel arbitraire : Khondker et al. [1.60] ont
introduit une nouvelle méthode numérique pour calculer le coefficient 7 a travers un
potentiel arbitraire. Zebda et al [1.61] ont étudié une structure double barriéres, utilisant
une méthode itérative basée sur une analogie avec un circuit électronique quadripolaire.
Les solutions de 1’équation de Schrodinger sont données par les ondes planes. Les résultats

obtenus sont en parfait accord avec ceux mentionnés plus haut [1.56].
1.3.6.2.Coefficient de transmission

La transmission électronique est caractérisée par le coefficient de transmission T. A
une dimension, ce coefficient est donné par le module du rapport du courant de probabilité
de I’onde transmise sur le courant de probabilité de I’onde incidente [1.62-63]:

Jr
Ji

T= (1.10)

Il peut étre aussi calculé en utilisant les amplitudes des ondes incidentes et

transmises :

2
At

A

1

7 =2 (L11)

T=\t
k.

1

Ou k; et k; sont respectivement les vecteurs d’onde de 1’¢électron dans des ondes

transmise et incidente. Ce rapport définit la probabilit¢ d’un électron de traverser la

barriére. La détermination de la fonction d’onde ¥ de 1’électron soumis & une barriére de

potentiel passe par la résolution de I’équation de Schrodinger stationnaire [1.64]:
Hy =Ly (L12)

Le calcul dans le cas d’une barriére rectangulaire conduit au résultat suivant :
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_ AE¢
" 4E¢ + (E + ¢)* sinh(kd)?

(I.13)
Ou:
¢ Vo-E est la différence entre la hauteur de la barriere de potentiel et 1’énergie E

de la particule, d est la largeur de la barricre.

Dans le cas d’une barriére rectangulaire, le calcul peut s’effectuer de fagon

analytique, mais ce n’est pas toujours le cas pour d’autres formes de potentiel,.

Différentes méthodes permettant le calcul numérique du coefficient de transmission
existent dans la littérature [I.65]. Les plus importantes sont la méthode de la matrice de

transfert [1.66-67] et la méthode WKB [1.68-69].
1.3.6.3. Structure de minibande

Quand le libre parcours moyen des ¢lectrons est supérieur a la période de SR, ceux
ci traversent les barrieres par effet tunnel. L'effet tunnel transforme les niveaux d'énergie
discrets qu'occupent les électrons de la bande de conduction (ou les trous de la bande de
valence), dans des puits quantiques isolés, en "minibandes" qui sont des intervalles
continus d'énergies permises. Ces minibandes sont a peu prés centrées sur les niveaux
discret d’énergie qui existants.

La largeur de la minibande dépend principalement de la somme des épaisseurs des
puits et des barriéres c'est-a-dire de la superpériode. Cette largeur mesure le couplage
entre puits, qui est la plus importante caractéristique d’un SR [1.70-71].

La structure de bande compléte du superréseau peut comporter d'autres minibandes,
a des énergies plus élevées, mais qui n'ont pas d'intérét pratique car elles contribuent au
spectre d'absorption dans un domaine spectral ou le superréseau est déja assez fortement
absorbant : il est donc entendu que les caractéristiques données ici se référent aux
minibandes fondamentales de conduction et de valence.

Plusieurs mode¢les théoriques ont été¢ développés, pour obtenir la relation de
dispersion des minibandes en fonction des parametres du SR.

Mukherd;ji et al [I.72] ont appliqué le modele de Kronig-Penney pour développer un calcul
de structure de bande sur le GaAs/AliGa;xAs. Ils ont obtenu une relation de dispersion

dépendant de d la période du SR, « la largeur du puits et b celle de la barriere :
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cos(qd)=cos(k,a) cosh(kyb) -(1/2) ( 6-1/9) sin(k, a) sinh(kyb) (1.14)

avec: o=-2 (L.15)

tels que ¢, k, et k» mesurent respectivement les vecteurs d’onde du SR, du puits et de la
barricre.

Par sa nouvelle forme de conditions de continuité, Bastard [I.73] a présenté un
résultat similaire a celui de Mukhidji et al. [I.72] sauf que le facteur 6 dépend des masses
des deux matériaux :

kb mg,

5= (1.16)

kamb
Ou m, et m;, sont les masses effectives de I’¢électron dans le puits et la barriere. Le
fait d’introduire la masse dans cette relation permet le confinement des états d’ou la

diminution de la largeur des minibandes.

Sachant que le cos (qd) est compris entre -/ et +/. La formation de la structure de
minibandes a I’intérieur du puits (E < V) est obtenue en tragant la courbe a partir de la
relation (I.7) en fonction de 1’énergie de la particule.

L’ordre de grandeur des minibandes est de quelques dizaines de meV . Elles sont séparées

par des minigaps.

Cho et al. [I.74] ont proposé un nouveau formalisme en terme de parité, des
fonctions d’onde aux bords de bande, en utilisant les conditions de continuités de Bastard.
Ce modéle donne en plus de la structure de minibande, les fonctions enveloppes au bord de
chaque bande du SR.

Pan et al. [I1.75] ont montré la distinction entre les SRs et les puits quantiques. Ils
ont utilisé un modéle généralisant la théorie k.p avec les mémes conditions de continuité

précédentes.

Tous ces modéles utilisés avec les différentes approximations convergent vers le
méme résultat, c.a.d. la largeur des minibandes augmente dans les SRs avec:
- la diminution de la largeur des puits.
- la diminution de la largeur des barriéres.
- la diminution de la hauteur des barriéres.
La largeur des minibandes AE est le facteur prédominant dans la rapidité de réponse

des dispositifs électroniques car le temps t del’ETR est inversement proportionnel a AE.
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Cette largeur commande aussi 1’effet laser dans les SRs en controlant le phénoméne
d’inversement de population [I.76-78] entre les minibandes existantes a I’intérieur des

puits.

1.3.6.4. Temps de I’effet tunnel résonnant

Le temps de I’effet tunnel résonnant ¢ est une entité physique trés fondamentale

pour ’interprétation des caractéristiques courant-tension.

Juang et al. [I.79] ont présenté des résultats de I’effet tunnel résonnant en intégrant
I’équation de Schrodinger par rapport au temps.

Fisher et al. [1.80] ont utilisé une méthode plus ¢légante basée sur la détermination
de la fonction “ Lorentzienne” qui correspond au pic de résonance du coefficient de
transmission, obtenu a partir de la matrice de transfert. Cette méthode est la généralisation
de Brent-Wignen, et elle donne un seul temps unifiant #,. et ¢, les temps de ’ETR a droite
et a gauche respectivement. ¢ est donné par la relation:

- 1.17
s (L17)

ou: AFE :lalargeur a mi-hauteur de la Lorentzienne.
L’optimisation de temps de passage du transport résonant a permis plusieurs
applications technologiques, surtout apres 1’idée ingénieuse de 1’inversement de population

dans les Lasers.

1.3.7. Application lasers

Un semi-conducteur peut absorber un photon au passer a un état excité, il peut
également en émettre s’il posséde un ¢électron dans sa bande de conduction. En 1917,
Albert Einstein établit le concept d’émission stimulée, dans lequel 1’émission d’un photon
par un atome est déclenchée par la présence du rayonnement incident. Dans ce cas,
I’instant ou ce produit 1’émission est dicté par le champ excitateur, auquel elle se superpose
en phase. Il s’agit donc d’un processus cohérent, qui constitue le cceur méme du
mécanisme laser.

La longueur d’onde laser est donnée par la relation suivante:

_he

A=
AE

(L18)

ou
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AE : la valeur du saut d’énergie (Joules) ;
c . lavitesse de la lumiére (m/s) ;
h :constante de planck (J.s)

L’observation d’une émission laser est autorisée par les transitions intrabandes dans
les structures a puits quantiques dans les composés III-V. En fonction des composés
semiconducteurs, 1’énergie de bande interdite (donc 1’émission laser) peut couvrir le
domaine du visible (ZnS, ZnSe, GaN,GaP...), du proche infrarouge (GaAlAS/GaAs,
GalnAs/GaAlAs, InP, GalnAsP) du moyen infrarouge (GaSb, InAs, InAsSb...) ou de
I’infrarouge (PbSe, PbS, HgCdTe...) [L.81].

Les lasers sont utilisés dans I’industrie pour la découpe, la soudure, I’ablation de petites
quantités de matieére. En médecine, ils sont utilisés pour les affections ophtalmologiques et en
chirurgie cérébrale. Le laser sert dans les télécommunications optiques, les mesures de distance
et les contréles de vitesse. Le laser est aussi utilis¢ dans le stockage et la lecture de
I’information sur des disques optiques. L holographie a en particulier, des applications dans le

stockage de données.

L’idée ingénieuse de I’inversement de population a permis 1’élaboration d’un
dispositif laser a base de SR, comme parametre libre la longueur d’onde, car le processus
de génération du rayonnement est li¢ a la différence existante entre les bords de bandes de

conduction et de valence des matériaux constituant le SR.

L’étude des LASER remonte a 1971, quand Kazarinov et al.[1.82] ont présenté une
¢tude théorique sur le processus de génération et d’amplification de la lumicre infrarouge

dans les SRs a semiconducteurs.

Depuis, plusieurs efforts ont été consacrés a leurs réalisations, avec le
développement des techniques de croissance des monocristaux telles que la MBE et la
MOCVD. Apres, quelques applications ont suivi, comme 1’étude des modulateurs de

lumiére infrarouge, des détecteurs infrarouges [I.83-85] et des diodes lasers [1.86-88].

En 1989, Helm et al. [1.90] ont démontré pour la premiere fois, 1’émission de
radiations infrarouge de 110, 70 et 50 um, basée sur des structures avec 5 & 6 minibandes
dans les puits quantiques. En s’inspirant de cette expérience Choe et al [1.91] ont proposé
la possibilit¢ d’avoir des émissions Lasers dont la longueur d’onde est de 1’ordre

de3as um.

En 1991 Yang et al. [I.76] ont montré que 1’inversement de population peut-étre
réalisé a travers un ETR entre inter-bande, le concept de ce phénomene a été€ proposé pour
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la premiere fois, par Sweeny et al. [1.92], deux configurations basées sur des

hétérostructures polytypes ont été présentées a cet effet, donnant une estimation de

I’inversement de population égale a 3 10'' cm™ avec une densité de courant de 10 A/cm’.

1.3.7.1. Diode laser

Les diodes laser sont des composants émetteurs de lumiére compacts qui présentent
un rendement de conversion optique/électrique élevé. Ces diodes laser étendent
aujourd’hui leurs domaines d’application et la fenétre spectrale couverte avec
I’accroissement de la diversité de structure, de composés semi-conducteurs employés et la

maitrise technologique des procédés de dépot de couches.

Les domaines d’application de la diode laser sont importants et couvrent un large
domaine spectral qui ne cesse de s’étendre. De telles sources optiques, par leur caractere
miniature, accordable, et/ou monofréquence associ¢ a un rendement électro-optique

important, explique leur bonne insertion dans les systémes optiques actuels.

Une diode laser est constituée d’un milieu générateur et implificateur de lumiére

(zone a gain) et d’une cavité optique résonnante.

Le milieu amplificateur est constitu¢ d’une jonction PN qui était initialement
composée d’une homojonction et qui est actuellement représenté par une (ou plusieurs)

hétérojonction de composés semiconducteurs a bandes interdites directes.

Dans ces hétérojonctions, on injecte en direct un courant; une recombinaison
radiative des paires €lectron-trou s’y développe et se manifeste par la création de photons
dans les matériaux actifs qui sont a I’origine de 1’émission laser. Une double hétérojonction
est composée de deux jonctions séparées par une conche active de faible épaisseur de type

puits quantique dans ce cas.

Les recombinaisons radiatives ont lieu dans cette couche qui est donc elle-méme
insérée entre deux couches de confinement qui fon office de guide optique. La structure

¢lémentaire est représentée sur la figure (1.18).

Ces couches actives ont une composition qui présente une énergie de bande

interdite supérieure a celle caractérisant le matériau constituant la couche active.

A titre d’exemple, pour les matériaux Ga;xAlAs, il suffit de modifier la

composition en aluminium pour modifier cette énergie de la bande interdite. Ainsi
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I’insertion du milieu actif du type GaAs, entre deux couches de GaAlAs qui présente une
énergie de bande interdite plus grande, permet de réaliser un guide optique puisque 1’indice
de réfraction de ces couches est inférieur a celui du composé binaire GaAs. Cette propriété
a permis de réaliser un grand nombre de structures ayant pour objectif d’optimiser le

confinement du mode optique.

_l’_
(a) | (b)
§métal R
+
jm GaAs (p)
I GaAlAs (p) /. P
0.1 -0.3pn gGaAs ) ; h Couche de confinement v goucii ’ZCtiVe
. . v Gal_yAlyAs ; (y>x) a1 xALAS
e N
In GaAlAs (n)
GaAs (n) i
substrat

Fig.1.18. (a) Structure d’une diode laser au GaAs avec (b) Représentation élémentaire
d’une diode hétérojonction.

L’emploi de structures a puits quantique dans les diodes laser permet de réaliser ou

d’obtenir des propriétés spécifiques a I’émission :

v' accord possible de la longueur d’onde d’émission en adaptant a la croissance les

parameétres géométriques de la structure et les compositions de matériaux ;
v' réduction du courant de seuil et de son accroissement avec la température.

Ce sont pour I’essentiel ces propriétés qui ont permise de réaliser des diodes laser a
faible consommation, a haut rendement électro-optique travaillant a température ambiante

en régime continu, en émettant un rayonnement monomode transverse.
1.3.7.1.1. Composé GaAs/GaAlAs

Les diodes laser peuvent étre assemblées pour réaliser des barrettes commandées
¢électriquement d’une fagon collective. La multiplication des diodes sur un méme substrat
permet d’obtenir de fortes puissances a partir de composants miniatures. Ces laser ont été

initialement étudiés et développés aux Etats-Unis. Selon la structure les diodes peuvent
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travailler en régime continu ou en régime impulsionnel. Les barrettes peuvent étre
empilées avec une commande électrique série. Les niveaux de puissance délivrés
atteignent le kilowatt. Un tel arrangement efficace pour exciter des laser solides délivrant
de fortes énergies ou réaliser des commandes optiques de circuits €lectriques. La diode
laser du type GaAs-GaAlAs émet un rayonnement centré a A=0.9 wum, or, les
télécommunications par fibres optiques nécessitent I'utilisation de diodes lasers émettant
dans la gamme spectrale /./-1.6 wum, ou les fibres optiques actuelles présentent un
minimum d’absorption et de dispersion. Ces diodes lasers sont réalisées a partir du
composé quaternaire Ga,In;., PyAs;.,. Un choix judicieux des paramétres x et y permet de
réaliser un accord de maille parfait avec le substrat de InP, et par suite d’obtenir une

hétérostructure libre de toute contrainte.
1.3.7.1.2. Composés GalnAs/GaAlAs

L’hétéroépitaxie de composés pseudomorphiques contraints par désadaptation de
maille , de type GalnAs/GaAlAs, permet de réaliser des composants lasers
semiconducteurs dont la longueur d’onde d’émission est comprise entre celles pouvant étre
délivrées par les composés a base de GaAs et de InP. Des densités de courant de seuil
inférieures a 100mA/cm’ et rendement quantique différentielle externe de 62% ont été
rapportés sur ce type de composant a température ambiante émettant a 0,98um. Une faible
dépendance du courant de seuil avec la température a été observée. Par ailleurs, le
mécanisme de dégradation de ces composés différe de celui observé sur les composés a
base de GaAs (pas de ligne noire), ce qui laisse présager une meilleure fiabilité. La source
de pompe adaptée est obtenue a partir de I’alliage semiconducteur GalnAs/GaAlAs. Des
considérations liées a I’emploi de structures a puits quantiques et/ou au controle des
contraintes permettent d’optimiser la structure de diode vis-a-vis de la longueur d’onde
devant étre émise. Ces composés sont particulierement adaptés pour exciter la terre rare
Er'” insérée dans des fibres optiques a base de silice afin de réaliser des amplificateurs
optiques. Les avantages liés a I’emploi d’une telle source d’excitation sont la fiabilité de la
pompe GalnAs/GaAlAs ; la puissance optique délivrée relativement élevée et le faible
courant de seuil. Deux grandeurs définissent les caractéristiques d’un amplificateur le

coefficient de gain et la puissance de saturation.

Ces deux grandeurs dépendent de la longueur d’onde du dispositif de pompage, de
la composition (concentration en ions actifs) et des paramétres optogéométriques de la

fibre. Par exemple il a été obtenu des coefficients de gain de I’ordre de 10dB/mW en
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utilisant une diode GalnAs/GaAlAs pompant une fibre dopée. L’emploi d’une source de

pompe a 1,493um permettait d’obtenir 6dB/mW.

Dans ces applications, les caracteéres spécifiques aux diodes laser (rendement
optique/¢lectrique, fiabilité, faible coft, facilité de mise en ceuvre) sont a terme les critéres
qui gouverneront le choix de I’intégration d’amplificateurs optiques dans les systémes de
télécommunications. De ces points de vue, les composés GalnAs/GaAlAs répondent

entiérement a ceux-la.
1.3.7.2. Le laser a cascade quantique

Le laser unipolaire a cascade quantique développé aux Bell-Laboratories dans
I'équipe de F. Capasso (Asmission =5um) [1.93]. Le laser a cascade quantique est un laser
semiconducteur utilisant un seul type de porteurs, basé sur deux phénomenes
fondamentaux de la mécanique quantique; l'effet tunnel et le confinement quantique. Bien
que le concept de base ait été proposé en 1971, il fallut plus de vingt ans avant qu'un tel

dispositif soit finalement réalisé en 1994 [1.94].

Le laser a cascade quantique, ou laser QC, est basé sur une approche complétement
différente de celle de la diode Laser. Dans un laser QC (figure 1.19), les ¢électrons font des
transitions entre des états li€s, créés par confinement quantique dans des couches alternées
ultraminces de matériaux semiconducteurs. Ces dernicres, appelées puits quantiques, ont
une taille comparable a la longueur d'onde de Debroglie de I'électron, elles restreignent son
mouvement dans la direction perpendiculaire au plan des couches. A cause de cet effet,
appelé confinement quantique, 1'électron ne peut passer d'un état d'énergie a 'autre que par
pas discrets, en émettant des photons de lumiére. L'espacement entre les états dépend de la

largeur du puit, et augmente quand la taille du puits diminue.

(@ —— — (b)

., L TL._L.J\

L

Fig.1.19. Laser a cascade quantique [1.95]: (a) Laser interbande ; (b) Laser
intersousbande
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Il est important de souligner l'agilité de ces structures qui permet d'obtenir des
longueurs d'onde d'émission différentes en jouant sur les parameétres géométriques de la

couche active.

Dans le systéme InGaAs/InAlAs, il a été démontré la possibilité d'obtenir des
longueurs d'onde d'émission allant de 3.5 pm [1.96] a 24 um [L.97]. Les lasers a cascade
quantique délivrent une puissance créte de l'ordre de quelques dizaines a quelques
centaines de milliwatts [1.98-99] et leur fonctionnement a température ambiante a été
obtenu en régime d'impulsions comme en régime continu a des longueurs d'onde au-dela
de 16 um [I.100]. L'un des grands champs d’applications industrielles de ces sources

infrarouges est la détection d'effluents liquides ou gazeux a 1'état de trace [L.101].
1.4. CONCLUSION

Dans ce chapitre nous avons présenté en premier lieu les propriétés générales et les
principales caractéristiques des semiconducteurs III-V et puis nous avons en seconde lieu,
donné un apercu sur la classification, les types, les propriétés, les modes de fabrication

ainsi que I’application de superréseaux a base de semi conducteur II-V.

La fabrication de telles structures est rendue possible avec le développement des
techniques moderne d’epitaxie: MOCVD (Metal Organic Chemical Vapour Deposition),
EJM (Epitaxie par Jet Moléculaires) qui permettent d’ajuster le dépot et 1’épaisseur de
couches monocristallines de matériaux semiconducteurs a une distance intratomique prés.

Ces techniques de croissance permettent 1’¢laboration de plusieurs types de
superréseaux. En particulier les superréseaux a puits et a barriéres, qui font I’objet de notre
travail dans ce manuscrit, vue la facilité¢ de sa croissance et la simplicité de son étude tout
en exposant des propriétés fascinantes résidant dans sa capacité de confinement des états
¢lectroniques.

Les superréseaux sont caractérisés par deux phénomenes spectaculaires:
v L’effet tunnel interbande ou les porteurs de charges passent d’une bande a I’autre.

v' L’effet tunnel intrabande ou le transport de charges s’effectue dans la méme bande.

Par conséquent ces structures trouvent des applications technologiques
intéressantes, comme les lasers a longueurs d’onde variables et les diodes a effet tunnel
résonnant interbandes. Pour ces différentes applications et ¢largissement de 1’utilisation
des superréseaux a base de semiconducteurs III-V, une étude de comportement et de
transport de I’¢électron a I’intérieur de ces structures est nécessaire. Ceci fait I’objet du

chapitre suivant.
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CHAPITRE 11

LES SYSTEMES UNIDIMENSIONNELS
DESORDONNES

I1.1. INTRODUCTION

Peu apreés la découverte de la mécanique quantique, les physiciens ont commencé a
appliquer cette théorie aux ¢€lectrons dans les solides. Ils se sont intéressés en premier lieu
aux cristaux comportant peu de défauts structuraux, dans lesquels, les électrons sont
soumis en premicre approximation a un potentiel ayant la méme périodicité de translation
que le cristal. Grace au théoréme de Bloch [II.1], les états électroniques sont classés selon
une structure de bandes, ce qui a permis d’expliquer le caractére isolant ou métallique de
nombreux cristaux en fonction de 1’appartenance ou pas du niveau de Fermi a la bande
interdite [IL.2]. Ceci a conduit a une approche du transport électronique semi-classique qui
permet aussi de considérer les électrons analogues a des particules classiques libres
subissant des collisions avec les défauts structuraux du cristal [I1.3].

L’absence de la périodicité est due a la présence de défauts dans la structure.
Lorsqu’il y a peu de défauts dans le cristal, les paquets d’ondes électroniques peuvent étre
considérés entre deux collisions consécutives comme des particules classiques. Mais, ce
n’est plus le cas lorsque la densité de défauts augmente : la nature ondulatoire de 1’électron
se manifeste sur des distances de propagation supérieures a la distance moyenne entre
défauts. Ces effets d’interférences quantiques ralentissent la propagation et peuvent méme
arréter totalement la propagation de I’onde électronique si le taux du désordre est
suffisamment important. La probabilité¢ d’avoir un confinement d’électrons, dii au désordre
a ¢été démontrée par Anderson en 1958 [I1.4]. Depuis, la théorie du transport dans les
systémes ¢lectroniques désordonnés s’est beaucoup développée et a permis de décrire la
physique fondamentale de la propagation des ondes dans les structures aléatoires [I1.5-6].

Dans ce chapitre nous discutons les différents types des systémes ordonnés,
désordonnés a une dimension pour mieux comprendre le phénomene de transport
¢lectronique dans ces systémes et de décrire la nature des états correspondants. D’autre
part, ce chapitre reprend les approches de base établies dans le modéle d’Anderson relatif
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au phénomene de la localisation dans les systémes désordonnés. Nous discuterons
I’évolution des notions fondamentales vers la théorie d’échelle de la localisation et plus

particulierement vers le phénoméne de la localisation dans les systémes unidimensionnels

(1d) désordonnés.

I1.2. SYSTEME ORDONNE

La principale caractéristique d'un systéme ordonné est la périodicité, une propriété
permettant 'application du théoréme de Bloch qui est un moyen trés précieux pour I'étude
des propriétés électroniques de tels systemes [I1.1].

Un état de Bloch est exprimé sous la forme :

Wy (7) = U (7) ¥

(IL1)

Ou U (r) est une fonction vérifiant la périodicité du réseau, c.a.d. U, (F +R)=Uk(;7 ) avec

R le vecteur de translation du réseau cristallin. Ainsi, la probabilité de trouver un électron
de Bloch dans un site i du réseau est identique a celle dans n’importe quelle autre position
équivalente dans un site j. Donc le théoréme de Bloch permet de démontrer que les états
¢lectroniques permis (qui reproduisent la périodicité du potentiel) sont étendus (figure
I.1). Par suite Les objets quantiques sont des ondes de Bloch pouvant se déplacer

librement, sans restriction dans toute structure ordonnée

I1.2.1. Etats électroniques d'un systéme Ordonné

Dans les systémes périodiques, il est bien connu que les états propres sont étendus
et les fonctions d’onde sont des fonctions de Bloch. Donc la probabilité de présence de

I’¢électron aux extrémités du systéme n’est pas nulle.

P(Z) 2

Fig.11.1. Représentation d’état étendu de Bloch d’un systeme ordonné.
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I1.3. SYSTEMES DESORDONNES

En réalité, un systéme idéalement ordonné ne peut exister. Il se trouve que des
distorsions apparaissent dans la structure ordonnée par la présence d’impuretés, de
dislocations, de lacunes ou de défauts.

I1.3.1. types de désordre dans les systémes désordonnés
En partant d’un cristal idéal, les modeles de désordre peuvent étre construits de facons
différentes (Voir Fig. 11.2). On distingue:

o Le désordre spatial (topologique): vient du positionnement aléatoire des atomes

hors des sites cristallins : verre, polyméres et matériaux amorphes. Il forme ainsi

des états localisés.

o Le désordre structural: est di a des dopants, des impuretés et des défauts

chimiques intrinséques au matériau.

o Le désordre compositionnel : les alliages sont obtenus a partir de la distribution

aléatoire de plusieurs types d’atomes sur un réseau.

) COH)—0) CH)— ) O_
j—g | T S

Désordre spatial (topologique)

-3 O & S D D

Désordre compositionnel (type alliage)

Q

O—& L @ -

Désordre structural

Fig. 11.2. Types de désordre dans un systeme unidimensionnel

I1.3.2. Etats électroniques d'un systéme désordonné
I1.3.2.1. La localisation d’Anderson

Quand le désordre est introduit dans le systéme, le théoréme de Bloch n’est plus
vérifié et les fonctions d’onde perdent leur périodicité. Dans ce cas deux types d'états se
présentent selon le degré de désordre.

Pour autant que ce degré reste faible, le principe de développement de la symétrie

de translation reste valable dans le cadre de la théorie des faibles perturbations
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(approximation du potentiel cohérent) [IL.7]. Les états propres restent étendus, mais non
périodiques, I’enveloppe de la fonction d’onde demeure horizontale et la propagation de
ces ondes prend un caractére diffusif conformément a la théorie de Bloch-Boltzmann dans

les matériaux (Voir Figure. I1.3) [I1.2-3].

w(z)

Fig.11.3. Représentation d’état étendu d’un systéme faiblement désordonné

Par contre, dés que la concentration de ces perturbations devient importante, il n’est
plus question d’aborder 1’aspect perturbation de la symétrie de translation. Une novelle
approche pour les systémes désordonnés est donc nécessaire [IL.8].

Anderson a montré qu’en présence d’un désordre suffisamment fort, tous les états
¢lectroniques devenaient localisés et présentaient par conséquence une propagation limitée
[IL.5]. Contrairement aux considérations précédentes (pour lesquelles une onde dans un
milieu désordonné était vue comme une onde de Bloch ayant perdu sa cohérence spatiale
sur des longueurs de I’ordre du libre parcours moyen), ces états propres ont une probabilité
de présence importante dans une région finie de 1’espace. La fonction enveloppe décroit
exponentiellement & partir de certaines positions et devient négligeable au dela d’une
longueur caractéristique £, appelée longueur de localisation, liée a la configuration du

désordre (voir Figure. I1.4). Dans ces conditions, la fonction enveloppe s’écrit :

| r=r |

fryce ¢ (11.2)
/ | ()| o expr —r,| /18)
¢ ~ s

E—
4
/
' \\
el 7S
-
\\ P
N
A
N

Fig.11.4. Représentation d’état localisé d’un systeme suffisamment désordonné. La

fonction enveloppe est confinée dans une région finie de [’espace.
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Plus &est petit, plus I’état est localisé. L’existence de ces états localisés peu
s’expliquer physiquement en termes de puits de potentiel desquels les €lectrons ne peuvent
pas sortir. Le caractére étendu ou localisé des états dépend de trois parameétres : la
dimension d du modele, la force V,; du désordre et I’énergie de la particule ¢;.

En comparant la taille de 1’échantillon L a la longueur de localisation & on peut

différencier deux régimes dépendant du niveau de désordre (Figure. I1.5) :
= Pour un faible désordre (délocalisation £>L), la théorie de Drude Boltzman
s’applique.
»  Pour un fort désordre (localisation & <L), le systéme est qualifi¢ d’isolant ( théorie

d’Anderson). La conductance décroit de fagon exponentielle avec L.

ok .
" L

=
g

X
Fig.IL.5. (a) Localisation forte, lorsque la longueur de localisation & est plus

petite que la taille de l'échantillon L. La conduction se fait par sauts entre
différents états localisés. (b) Régime délocalisé.

La taille de référence étant la longueur de localisation. La conductance s’écrit :
L

g(L)ce ¢ (IL3)

Pour traverser 1’échantillon, les électrons doivent "sauter " d’état localisé en état localisé.

L
L o €
La conductance du systéme est reliée a la probabilité € ~ de ces sauts.
Ces considérations simples montrent que le comportement de la conductivité d'un
systéme dépend du niveau de désordre et de sa taille. C'est le but de la théorie d'échelle qui

essaye de comprendre la localisation en tenant compte des considérations faites.
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I1.3.2.2. Critere de la localisation d’Anderson

La localisation d’Anderson est un phénoméne de propagation caractéris¢ par la
présence d’un désordre statique. En 1958, Anderson a montré dans son papier original
intitulé : Absence of diffusion in certain random lattices, que la fonction d'onde d'un
¢lectron dans un réseau unidimensionnel non périodique, ne peut pas étre du type fonction
de Bloch, mais elle est plutdt limitée dans l’espace. Les fonctions propres ¢étaient
confinées sur des régions finies de 1’espace [11.4].

En 1968 Mott et al [IL.9] ont étudié la localisation et les propriétés de transport
dans les semi-conducteurs amorphes, ils ont proposé le concept de front de mobilité

(I’augmentation de la conductance vers la valeuro . ), une énergie séparant les états

min

¢lectroniques localisés des états étendus (voir Figure 11.6), ainsi a la température nulle, la

conductivité s’annule a partir d’un certain degré de désordre rendant le systéme isolant.

Conductivité
O min /,;"I/ 0 (T=0)
_»/_,-//
P 4
Y
Etats Localisés T Etats étendus

Front de mobilité E=Ec

Fig.11.6. Schéma représentant la notion de front de mobilité [9,10]

Dans les systémes 3d,

1 e’1

3D

o = —_—— 1.4
m (37[2 h aj &

ou a est un parametre de longueur microscopique, proche de I’inverse du vecteur d’onde de

Fermi (a = k;l ). Quant aux systémes bidimensionnels (2d), 1’observation intéressante a

consisté sur [’universalité du seuil de mobilité [11.10] :
2

2 ~ 0.1% (IL5)

ou 7 est la constante de Planck et e la charge de 1’¢lectron.
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Dimatia

d'sets

Eafs stendas

Etais localises

Enargie

Swals de zochalitg

Fig. I1.7. Schéma représentant les seuils de mobilité dans un systeme désordonné 3D [8]

Dans les systémes tridimensionnels (3d), un taux de désordre critique V,.~16.3 a
été obtenu : Lorsque V; <V, états localisée et états étendus coexistent. Sur le spectre de la

densité d’états, ces états sont séparés par des seuils de mobilités: Les états de bords de
bande étant localisés et les états du centre de la bande étendus (figure I1.7). Quand V4
augmente, les bords de bande se rapprochent vers le centre de la bande et 1’atteignent pour

V;=V.. Au dela, tous les états deviennent localisés. La notion de seuil de mobilité

introduite par Mott et al a permis de comprendre les transitions métal-isolant observées
dans certains conducteurs dopés désordonnés [II.9] : par changement de la concentration

du dopant, le niveau de Fermi peut franchir le seuil de mobilité, d’ou la transition.

Landauer en 1970 [I1.10] avanca 1’idée que le transport dans les solides, a trés
basse
température, ou les événements inélastiques sont trés rares, peut €étre congu comme un
probléme de diffusion élastique des électrons de conduction. Cette idée lui a permis alors
d'exprimer la conductance G, d'un fil unidimensionnels en fonction des coefficients de

transmission T, et de réflexion R.

G= EZ (11.6)
n R
Cette formule a fourni un point de vue puissant pour 1’étude du transport dans les
systemes mésoscopiques [I1.11].
Au milieu des années 1970 Thouless et al [II.12] ont commencé a formuler une
théorie d'échelle. IlIs ont montré en effet que pour les systémes unidimensionnels il existe
un parameétre unique qui contrdle le comportement du systéme quand il change de taille,

c'est sa conductance G.

Deux limites sont exposées :
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» La conductance est grande, la théorie de Drude (Equation I1.7) s'applique:
nSezr

G(L)=
xd—2

(IL7)

Ou nS est la densit¢ de porteurs, = temps de relaxation, m* masse d’électron, d
dimensionnalité et L taille du systéme.
» La conductance est faible on s'attend a se trouver dans le régime fortement localisé
(équation (IL.3)).
L
gLyce © (113)

Dans ces deux limites la conductance du systeme apparait clairement liée a sa taille.

I1.3.2.3. La théorie d’échelle de la localisation d’ Anderson

La théorie d’échelle de la localisation [I1.13] a permis de mieux comprendre le rdle
de la dimension d du systéme. Elle est basée sur la dépendance de la conductance avec la
taille du systeme. On s’intéresse a la conductance G(L) d’un systéme désordonné « cubique
» de longueur L, donc de taille L. La question est de savoir comment la conductance varie
si I’on augmente un peu la taille du systéme. L hypothese de la théorie d’échelle est que
cette variation dépend d’un seul paramétre, la conductance du systéme de taille L. Cette
hypothése est fondée en particulier sur les travaux de Thouless [I1.12] et de Wegner[I1.14].
Thouless a défini la conductance sans dimension,

g= EZG , (IL.8)
e

et a remarqué que ce parametre €tait relié a la manicre dont les états propres du systéme de
taille L seraient couplés a des systémes voisin accolés.

Dans cette théorie d’échelle, la variation de la conductance g avec la longueur L du
systéme ne dépend donc que de g. Tout est décrit par une seule fonction S(g), définie par :
ding(L)

11.9
dinL (IL.9)

Blg(D)]=

La forme de cette fonction dépend de la dimension du systeme. L’allure de S(g)
est représentée sur la figure (I.8) pour d=1,2 et 3. pour déterminer 1’allure de f(g),

Abrahams et al. [13] Ont supposé qu’elle était continue et croissante, et ils se sont basés

sur les comportements asymptotiques suivants :
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= Si le systéme est faiblement désordonné, I’approximation de Bloch Boltzmann est
bonne et les lois d’addition des conductances dans le régime métallique (loi
d’Ohm) s’appliquent lorsque 1’on accole plusieurs systémes de longueur L pour en

former un plus grand. La conductance varie donc comme L7, etena B(g)=d —2.

» Lorsque le désordre est un peu plus fort, cette approximation n’est plus valable. Il y
a des effets d’interférences quantiques qui rendent la propagation moins rapide et
diminuent la conductance par rapport a celle de Bloch Boltzmann : se sont les
corrections de localisation faible. Ces corrections sont calculables de manicre
pertubative a partir de la formule de Kubo-Greenwood [II.15], et elles vérifient
I’hypothese de la théorie d’échelle.

* Dans le cas inverse d’un systetme fortement désordonné, les états sont
exponentiellement localisés et les lois d’addition des résistances ne s’appliquent
plus du tout. g décroit exponentiellement avec la taille du systéme (équation (I1.3)).

Dans ce cas la fonction d’échelle s’écrit: f(g) = In(g)

B 4
1T e B
In(g,)" In(g)
= —TTTTTTTTTITTTS —— -
d=2
r -
-1 | i 1-( --------------- .
F oy a0
4V AN

Fig I1.8. Fonction d'échelle f(g) = d In(g) /d In(L). Le signe de f(g) donne le sens de l'évolution
(fleches) de la conductance adimensionnée g lorsque la taille du systeme L augmente.

L’¢tude de la fonction d’échelle £ a permis de mettre en évidence ’existence

d’une dimension critique d* = 2 a g =g. [11.13] au-dela de laquelle la transition de phase

métal-isolant est réalisée.
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En effet, de la figure (I1.8) on peu déduire beaucoup de chose. En dimension 1 et

2, B(g)<0. Donc g tend vers 0 quand L augmente, ce qui signifie que tous les états sont
localisés, quelle que soit la force de désordre. En dimension 3, f(g) change de signe pour
une valeur critique g.=1, c'est-a-dire une conductance G. de I’ordre de ¢’/h . Si g>g. pour

un systéme fini, en augmente la taille du systéme, on tend vers un systéme métallique avec
des états étendus et un comportement ohmique. Si g<g., en tend vers un systéme isolant
avec des états localisés.

Donc la théorie d’échelle de la localisation a un seul parameétre g a présenté des
arguments pour décrire les propriétés de transmission dans les systemes désordonnés. En
se basant sur 1’approche de Landauer dans la description de la conductance a partir des
propriétés de la transmission des ondes [II.10], d’autres travaux ont appuy¢ les résultats
universels de la théorie d’échelle de la localisation d’Anderson a un parameétre (g) dans les

systémes désordonnés 1d. [I1.16].

I1.3.2.4. La suppression de la localisation d’Anderson dans les systémes
unidimensionnels

Dans les systémes désordonnés, les états étendus n’existent que pour les structures
a 3-D selon Anderson. Or, il a été démontré récemment, que quelques fonctions d’onde
peuvent devenir étendues dans des systetmes dimers aléatoires d’une structure
unidimensionnelle [II.17], correspondant a des intervalles étroits d’énergie. Cette
constatation a conduit au développement de sujets trés pointus sur la possibilité de
suppression de localisation dans les systémes a 1d induite par des effets de non linéarité, de
corrélation ou d’interaction a longue portée.

La localisation des états est due aux interférences destructives des ondes
¢lectroniques. Donc la fonction d’onde est bien définie dans une région bien précise et la
probabilité¢ de présence devient trés négligeable aux extrémités du systéme. Dans les
systemes désordonnés a 1d et a 2d, tous les états sont localisés méme pour des valeurs
infinitésimales de désordre. Par contre, il existe les deux types d’états (étendus et localisés)
a 3-D mais séparés par des fronts de mobilité.

Or en présence de corrélation de désordre, des propriétés constructives peuvent y
apparaitre. Cette violation des reégles établies dans la théorie d’échelle de la localisation est
présentée a travers la description de I’effet dimer sur les modeles mathématiques des

liaisons fortes et de Kronig-Penney respectivement. Une simulation numérique dans le
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dernier cas permettra de décrire les réponses de transmission conventionnelles dans le
modele du dimer aléatoires.

Les études analytiques, numériques et expérimentale ont permis d’observer que les
processus de délocalisation ont lieu quand le désordre dimer ou trimer est introduit d’ou La

suppression de la localisation d’ Anderson dans les systémes unidimensionnels.

I1.3.2.4.1. Constats des études analytiques et numériques

Un nombre important de modéles unidimensionnels désordonnés a été proposé ces
vingt derniéres années, montrant des états prolongés non triviaux [I1.18-20]. Ce
phénomene est dii & une corrélation spatiale particuliere du désordre. Plusieurs recherches
dans ce contexte régi par des modeles théoriques ont soutenu ce résultat intéressant [11.21-
25].

Cette constatation a conduit au développement de sujets trés pointus sur la
possibilité de suppression de localisation dans les systémes a 1d induite par des effets de
non linéarité [I1.26], de corrélation [I1.27-29] ou d’interaction a longue portée [I1.30].

Dominguez et al [I1.31] ont démontré analytiquement et numériquement dans une
série de d’articles l'existence d'un ensemble d'états prolongés pour des systémes 1ds
désordonnés

S. Bentata [I1.17] T.Hakobyan et al [I1.32], A.Parisini [I1.33], [.Gomez et al [11.34]
ont étudiés numériquement 1’influence du désordre corrélé a courte portée sur les
propriétés de transport dans des superréseaux GaAs /AlxGa;.xAs. Ils ont considérés des
couches ayant I'épaisseur identique ou la concentration x en Al prend au hasard deux
valeurs différentes avec la condition que I'une d'entre elles apparaisse seulement en doublet
(dimer aléatoire), ainsi un travail similaire réalisé par R.Djelti [I1.35] utilisant cette fois ci
un trimer désordonné. Ils ont observé que le processus de la délocalisation existe quand le
désordre est corrélé et Les énergies des états délocalisés peuvent étre changées en prenant
des parametres appropriés pour les puits et barrieres.

Diverses grandeurs physiques telles que la conductance, la fluctuation universelle de
la conductance, la longueur de localisation, la résistance et sa probabilité de distribution
ont été calculées [I1.28-29] au moyen du formalisme de la matrice de transfert [I1.36-38] et
du modele de Kronig-Penny [II.39], afin de distinguer la nature des états électroniques.
Ces calcules numériques montent qu’avec la présence du désordre, le systéme présente des
¢tats fortement localisés (aux bords de bande) et des états étendus (proche de la

résonance), ainsi qu’une région intermédiaire séparant les deux.
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I1.3.2.4.2. Constats de I’étude expérimentale

Des résultats expérimentaux [I1.40] indiquent qu’une corrélation dans le désordre
conduit a 'existence d’états délocalisés par simple distribution des éléments constituant le
superréseau.

Bellani et al [II.41] ont <¢étudiés expérimentalement les superréseaux
GaAs/Aly3Gag7As a base de semi-conducteur désordonnés intentionnellement avec ou
sans corrélation du désordre. Ils ont caractérisé par diffraction aux rayons X et par
spectroscopie photovoltaique les états €lectroniques des systémes étudiés. Les résultats
obtenus sont comparés par la suite au calcul théorique du coefficients de transmission et
du structure de minibande. Ils ont observé que les processus de délocalisation ont lieu
quand le désordre est introduitc’est a dire la probabilité de la délocalisation au niveau du
désordre n’est pas nulle, ce qui est en accord avec les travaux théoriques publiés par

Dominguez et al [11.42-45].

I1.4. CONCLUSION

Nous avons présenté dans ce chapitre une synthése bibliographique concernant les états
¢lectroniques dans les systemes ordonnés et désordonnés.

Les états ¢lectroniques dans les systémes ordonnés sont des états étendus régissant du
théoréeme de Bloch.

Dans les systémes désordonnés, en se basant sur la théoréme d’Anderson de la
localisation il a été postulé que dans la limite thermodynamique, tous les modes de
transmission a une dimension (1d) sont localisés.

Or avec I’apparition de mini-bandes d’états délocalisés dans le modele du dimer et
trimer aléatoire, des états étendus sont restaurés autour de résonances dont les énergies sont
caractéristiques au motif défaut considéré. A la résonance dimer et trimer, des états
semblables aux ondes de Bloch sont ainsi obtenus.

Pour mieux comprendre les phénomenes physiques intervenant dans le transport de
ces systémes, on va présenter différents modeles et formalismes utilisant plusieurs

approche et hypothéses dans 1’étude de ces systemes.
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CHAPITRE II1

FORMALISME DE MODELISATION DE CALCULS
ET SIMULATION

ITIL.1. INTRODUCTION

La modé¢lisation est fondée sur la résolution des formalismes et des équations
mathématiques établis par une description des phénomenes physiques complexes. Ces
formalismes permettent de décrire, dans notre cas I’évolution de grandeurs caractéristiques
telles que la structure de minibandes, le coefficient de transmission et le temps de 1’effet
tunnel résonnant. Les quantités citées nous aide a prédire la nature de transport
¢lectronique pour différents types de systeémes étudiés.

La modélisation fait également appel a des mod¢les et corrélations annexes qui
permettent la description d’autres phénomeénes physiques complémentaires tels que les
énergies de résonances, le temps de transit, la densité de courant etc....

De méme la simulation peut étre définie comme 1’utilisation d’un modele
mathématique pour générer une description du comportement d’un systeme physique. Son
avantage majeur est la fourniture d’un bon apercu du comportement du systéme réel.

Les progrés des méthodes numériques et l'augmentation des performances des
ordinateurs permettent, grace a des simulations de plus en plus détaillées, de prédire le
comportement des systémes complexes. L'industrie utilise de plus en plus la simulation
numérique, validée par des expériences, pour raccourcir le cycle de développement de
nouveaux composants qui se traduit par le gain des millions de dollars.

Pour cette grande importance de la simulation dans le domaine scientifique, on a
voulu créer un modéle pour déterminer le facteur de transmission. Ce chapitre traite les
différents formalismes utilisés pour la détermination de la structure de minibandes et le
calcul du coefficient de transmission. A cet effet les approximations considérées et les

mode¢les mis en jeu sont les suivants [I11.1-3] :
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I11.2. APPROXIMATIONS DE BASE

Pour simplifier le formalisme permettant le calcul de la structure de minibande ainsi que le
coefficient de transmission, deux approximations majeures ont été considérées [I111.2-4]:
v' Approximation de la masse effective.

v" Approximation de la fonction enveloppe et les conditions de continuité de Bastard.
II1.2.1.Approximation de la masse effective

L’approche quantique la plus fréquemment utilisée en microélectronique est
I’approximation de la masse effective. La validité de cette méthode macroscopique repose
sur la parabolicité des bas de bandes d’énergie. Considérant un systéme unidimensionnel,
I’approximation de la masse effective représente la propagation d’électrons dans un
matériau homogene via des ondes planes.

L’ hamiltonien d’un électron dans un cristal soumis a un champ extérieur s’écrit :
~n? . R

= EA+V(r )tW(F ) (IIL.1)
ou V(r) représente le potentiel cristallin, W(7 ) la perturbation extérieure et # la
constante de Planck réduite.
Vu la complexité de la résolution de 1’équation de Schrédinger, due au potentiel cristallin
V(7 ), approximation de la masse effective (AME) permet d’obtenir des solutions
approchées. Celle ci consiste a remplacer 1’¢lectron quasi-libre par un quasi-électron libre,

c.a.d. le mouvement d’une particule de masse my dans un cristal de potentiel V(7 ) est

semblable au mouvement d’une particule libre de masse m~ dans le vide.

2 2

Théoriquement le terme iA + V(7 ) est remplacé par h* A+ E,.
2m, 2m

\ J . e . * .
ou E, représente le minimum de la bande de conduction, et m la masse effective est

définie par:

«-1 1 82E(k)

= ——7 |~ 1.2
Moy Ok;ok g (1-2)

Ainsi m" est une masse comportant toutes les complexités du potentiel ¥( 7 ), et définie
par la dérivée seconde de 1’énergie au voisinage d’un extremum k, de la surface iso
énergétique [I1L1.5]. Le domaine de validit¢ de ’AME concerne des situations ou la masse
varie faiblement en fonction de la position, c.a.d. au voisinage de D’extremumi.

Afin d’expliciter les propriétés importantes des superréseaux, L’application de
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I’approximation de la masse effective associée a quelques modeles théoriques [IIL.6] est

utilisée pour déterminer la structure de minibandes, 1’effet tunnel résonant (ETR), etc...
I11.2.2. Fonction enveloppe et Conditions de continuité

Les conditions de continuité jouent un réle fondamental, car elles sont nécessaires
dans la détermination des solutions des équations différentielles.
Avec I’avénement des superréseaux, les propriétés de discontinuité de la masse effective
au niveau des interfaces posent un probleme, celui d’écrire les conditions de continuité de
I’équation de Schrodinger a I’interface et de pouvoir appliquer I’AME, malgré sa
dépendance de la position. Dans la littérature plusieurs formes d’écritures ont été

proposées [IIL.5, 7]:

Ben Daniel et al. [III.6] ont démontré I’invalidit¢ des C.C. (conditions de
continuité) conventionnelles, c.a.d. celle qui décrivent le superréseau comme un bloc de
semiconducteurs et ne prenant pas compte la discontinuité de la masse effective aux
interfaces.

Bastard [IILI.8] a proposé une forme intuitive plus simple de C.C. vérifiée par la

fonction enveloppe f('z) et sa premicre dérivée:

fz)=f(z") (I11.3.2)
(1) = f(2)=(1im) = fiz") (L3.b)

avec la relation (II1.3.b ) basée sur I’hypothése physique de la continuité du flux du

courant j(z ).

Fig. I11.2. Interface abrupte

Cette forme de C.C. n’est applicable que pour des fonctions de Bloch dont la partie

périodique varie trés faiblement au niveau des interfaces :
uy(rg) = up(ry) (I1L.4)

ou u (7)) et ugp(ry) décrivent les parties périodiques des fonctions d’ondes des
matériaux A et B a la position d’interfacer,. Cette nouvelle écriture a été confirmée
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expérimentalement par Galbraith et al. [II1.9]. L’application de cette forme empirique de
C.C. a apporté des corrections importantes dans 1’é¢tude de 1I’Effet tunnel résonnant [I11.9-

15].
I11.3. MODELES ET METHODES THEORIQUES

L’expression de 1’équation de Schrédinger suivant I’axe de croissance (oz) d’un
¢lectron ayant une €énergie incidente £ et une masse effective m*(z), traversant un profil de

potentiel V(' z ) dans un état stationnaire [II1.2, 16-17] est donnée par:

1 72
m'@) oz°2

w(2) + h% [E - V@ @) = 0 (I11.5)

Le profil V(z) est considéré comme 1’énergie du minimum de la bande de
conduction par rapport a une origine supposée prise au niveau de la BC du matériau jouant

le role du puits (voir Fig. 111.2)

Ve

— = —/

A 4

-d -b 0 a d d+a z

Fig. I11. 2. Profil de potentiel d’un SR a puits et a barriéres rectangulaires.

La résolution de 1’équation (IIL.5) utilisant les approximations et les hypotheses
citées précédemment permet :

- le calcul de la relation de dispersion des énergies en fonction du vecteur d’onde du

SR par I'utilisation du modele de Kronig-Penney [III.16] et le formalisme de la

matrice de transfert [I11.17-19],

- de déterminer le coefficient de transmission 7" en se basant sur les fonctions

d’ondes [111.18,20-21]

- de déterminer le temps de I’ETR en utilisant le mod¢le de la Lorentzienne
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Les énergies sont généralement considérées inférieures a la hauteur des barrieres et
I’étude se restreint au SR de type I selon I’axe de croissance [001] [I11.22-23]. Ce choix
justifie le fait de pouvoir uniquement considérer la bande de conduction dii aux larges gaps

dans les deux matériaux.
II1.3.1. Calcul de la structure de minibande

I1 existe deux formalismes dans la littérature permettant 1’obtention de la structure de

minibande :

v Le formalisme de Kronig Penney [II1.16]
v" Le formalisme de la matrice de transfert [II1.17-19].

I11.3.1.1. Mod¢le de Kronig-Penney

Ce modele simple permet de bien comprendre la notion de bandes d’énergie
permises et de bandes interdites. Dans I’approximation de Born-Oppenheimer les électrons
du réseau cristallin voient un arrangement périodique d’ions. Toutefois, il reste difficile, en

depit des différentes approximations, d’évaluer la forme du potentiel cristallin V(7). Dans

le modéle de Kronig-Penney, on simplifie largement le probléme en prenant une
succession périodique de puits de potentiel (figure I11.2). Chacun de ces puits représente un
arrangement d’ions du réseau.

La période du potentiel dans le SR décrit une répétition de la différence du gap des
couches superposées. Par conséquent, les bandes d’énergie du SR sont composées d’une
série discréte de minibandes, induite par le potentiel du SR, a I’intérieure des bandes
principales.

Le profil de potentiel V' (z) est défini dans chaque région par I’expression :

Vi) =1 ° sz=a (ITL6)
z) = .
VO a<z<d
ainsi que la masse effective
x my, 0<z<a
m (z)= (I1L.7)
my, a<z<d

Les fonctions d’onde dans les différentes régions du potentiel (figure II1.2) obtenues a

partir de la résolution de 1’eq. (II1.5), sont données par :
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W[(Z) = A eikl(z—a/2) +B e—ikl(z—a/2) OSZS a
N=C eik2(2+b/2) D e—ikz(z—a/Z) _p<z<
w(zy=1 "1 (2)=C . . (I11L.8)
l//IV(Z) — ez¢[ C elkl(z—d—a/Z) +D e—lkl(z—d—a/Z) ] a<z<
v (2) = ei¢[ C eikz(z—d+b/2) +D e—ikz(z—d+b/2) ] a<z<d
avec

ki = /2’"§E et ky= /M;VO) (IT1.9)
h h

tel que d=a+b et [=d+a
ou : d présente la période du SR,
E T’énergie de la particule,
A, B, Cet D sont des nombres complexes,
¢ est un facteur de phase.
Les fonctions yr, yir, ymr et yiy sont définies a 'intérieur du puits et de la barriere et

vérifient les relations suivantes:
| yi(0) = wi(@)l et [yi-b) =1 y1(0) (111.10)

lwiz+d) = yi(2) (IIL.11)

L’équation (III.10) est une conséquence de la symétrie du puits ou de la barricre et
I’équation (III.11) de la périodicité du SR.
Les conditions de continuité de Bastarden z =0 et z =a s’écrivent:

{w; (0) =y7(0) (II1.12)
wi(a)=y(a)

| | O
_'//I(Z)|z=0 =Y (Z)|z=0
Ma b (I11.13)

| 1y
m_a‘//l(z)|z=a _m_b‘//m (Z)|z=a

Elles permettent d’obtenir des solutions pour les coefficients 4, B, C et D si le déterminant

est nul:
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1 1 1 1
e _ ke ko _ Ky
Ma Ma Ma Ma -0 (I1L.14)
ok P o (#-bk2) o (P~bk2)

K iaky R ik K2 bk _ K2 icpeaks)

mgy mgy mp mp

Le potentiel étant périodique, la fonction d’onde obéit au théoréme de Bloch [I11.15]:

wz)=e%u(z) (II1.15)
ou u (z) décrit la périodicité du potentiel
u(z+d )=u(z) (I11.16)
La périodicité se traduit également au niveau de la fonction d’onde
Wz+d) = € y(z) (11.17)
ainsi
¢?=¢4 (I11.18)
donc
p=qd (II1.19)

ou g s’interpréte comme le vecteur d’onde du SR.

Des expressions (II11.14) et (II1.19) la relation de dispersion du SR, peut-&tre exprimée:

v PourE<Vy:

cos(qd)=cos(ka) cosh(kab) -~ K1 K2Ma | ik ) sinikob) (I11.20)
2 kzma klmb
v’ PourE>T1):
o 1 klmb kzma . .
cos(qd)=cos(kia) cos(k:b) - —| —=——=—% |sin(kia) sin(kb) (IT1.21)
2 kzma klmb

Dans la mesure ou le cosinus est toujours compris entre -1 et +1, les expressions

(II[.20) et (III.21) détermine les valeurs permises de 1’énergie par la simple

condition| cos(qd )| <1. Cette condition délimite les bandes permises dans lesquelles ¢ est

réel. Au contraire les bandes d’énergies correspondant a |cos(qd)| >1 sont des bandes

interdites dans lesquelles ¢ est imaginaire.
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I11.3.1.2. Méthode de la matrice de transfert

La méthode de matrice de transfert consiste a déterminer les fonctions enveloppes,
donc leur amplitude dans le dernier matériau du multipuits quantique en fonction de ceux

du premier.

Cette méthode permet d’avoir, dans le cas d’une bande pour un superréseau de N
puits quantiques entre (N+/) barrieres de potentiel, & ne manipuler que des matrices
carrées 2x2. L’efficacité de cette méthode est plus ressentie lors de la réduction de la

dimension des matrices.

L’interprétation physique de cette technique est également directe, elle introduit la
réponse du systeme en terme de matrice obtenue a partir d’une relation linéaire liant les

fonctions d’onde et leur premiére dérivée au niveau des interfaces [I11.24-25] :

v (0) w(0)
vy, 0= ML vy, (I11.22)

M est une matrice (2 x 2) appelée matrice de transfert. Les coefficients (M;; )
contiennent toutes les informations de la structure du SR au niveau des interfaces
provenant des C.C. de Bastard.

La résolution de 1’équation (III.5) donne les fonctions enveloppes dans chaque

région de la figure (II1.3).

|

V(z) 1

v A

| II I IV \4

v

-b 0 a d d+a 2d z

Axe de croissance du superréseau

»
>

Fig.II1.3. Profil de potentiel d’un SR a puits et a barrieres rectangulaires
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Région (1) : V(z)=0 ; m (z)=my, (I11.23)
wi(z)=A 7 B e hiZ (I11.24)
Région (11): Viz)=Vy ; m (z)= my (I11.25)
yi(z)=C e™? 4+ D e ™? (111.26)
Région (111) Viz)=0 ; m (z)= mg (111.27)
wi(z)=E M4 F ez (I11.28)

avec

. 2ng et k= M;Vo) (I11.29)
A h

oud, B, C, D, E et F décrivent les amplitudes des fonctions d’onde.

Les conditions de continuité de Bastard utilisées aux points de discontinuité :

en z=0
v (0)=y;(0) (I11.30)
Iy Ly
m_aV/I (@), = my e (I.31)
Impliquent:
A C
S;(0 =Sy(0 I11.32
03] =si0( 1132
avec
eiklZ e—iklZ eikzZ e—ikzZ
Si(z)= ﬂeiklz —iky pikz | © Su(z)= ik_zeikzz —iky ko (II1.33)
Mg Mg ny, ny,
d'ou:
A ] C
=8;0)Sz(0 I11.34
) =si'osico) (7] (1134

en z=b le résultat obtenu est similaire
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CV_ sy su(p) | & (I1L35)
D 17 11 F .

en remplagant (I11.35) dans (I11.34), I’expression devient

EY A
(FJ = M (B] (111.36)

avec
M= Sy (b)Su(b) S7'(0)Su(0) (I11.37)

A laide de M toute relation entre les amplitudes peut-&tre déterminées
indépendamment des périodes.

A partir de I’équation :
Tr (M) =2 cos (qd ) (IT1.38)

décrivant la conservation de 1’énergie dans le systéme a travers la conservation de la trace

(Tr), la relation de dispersion est directement obtenue (voir eq.I11.20 et eq.I11.21).

Sachant que le cos(qd) est compris entre -1 et +1, les courbes des équations (I11.20)
et (II.21), exprimées en fonction de 1’énergie de la particule explicitent la structure de

minibandes caractérisant le SR.
I11.3.2. Calcul du coefficient de transmission

Le coefficient de transmission est le facteur le plus déterminant dans 1’effet tunnel
résonnant, car il le mesure quantitativement. En tracant la courbe du coefficient de
transmission en fonction de 1’énergie de la particule, plusieurs grandeurs physiques
peuvent étre déterminées, comme :

v" Les énergies de résonances, pour lesquelles le coefficient de transmission décrit des
pics caractérisant le passage de la particule par effet tunnel.
v' Le temps de transit, c.a.d. temps de I’effet tunnel obtenu par ’inverse de la largeur

a mi-hauteur du pic. Ce temps est trés important car il permet I’application de ces

dispositifs dans les systémes électroniques a réponse rapide.

T ) e .
v La conductance de Landauer (o = 1—) décrivant la conductivité microscopique
-T

sans dimension du systéme.
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1
v' La résistance de Landauer (p = —).
o

La forme des pics du coefficient de transmission 7" révele la nature des états
responsables de ceux 1a, car plus le pic est étroit, I’énergie lui correspondant est celle d’un
¢tat lié. Donc le calcul du coefficient 7 pour les structures a ETR présente un intérét
physique considérable. C’est pourquoi deux méthodes sont présentées dans ce paragraphe
pour déterminer 7 pour une structure soumise a un champ électrique. Ces méthodes
procure des solutions exactes et approchées de 1’équation de Schrodinger, la premicre est

basée sur les fonctions d’Airy et la deuxieéme sur la méthode des ondes planes [I11.26-34].

I11.3.2.1. Méthode exacte « fonction d’Airy »

Soit une structure double barriére et un puits rectangulaire a interface abrupte,
soumise a une tension extérieure V, Pour calculer le coefficient de transmission 7,
I’équation de Schrodinger est résolue d’une fagcon exacte en utilisant les fonctions d’Airy.
L’équation de Schrodinger d’un électron de masse effective m’(z), d’énergie E, traversant

la structure double barriére s’écrit:

1 0?2
m*(z) 622

v (z)+ hiz[E -V (z2)]y (z2)=0 (I11.39)

Les solutions de 1’équation (II1.39) dans chaque région du potentiel sont données par les

relations suivantes:

Région (I) : V(z)=0 et m (z)=ma
(111.40)
wi()=1 " T+R &7 (I11.41)
avec k= 2mgE
h2
Région (II) : Viz)=V, —% z et m(z)=m (111.42)

Soit le changement de variable,

1/3
2€mea Vo—E
= —=4 ——z |=Z(n- 111.43
p(2) [ e j (eVa/L z|=Zn-2)  (I143)

72



CHAPITRE Il : FORMALISME DE MODELISATION DE CALCULS ET SIMULATION

I’équation (I11.39) devient,

2

v (P) = Pra(p) =0 (111.44)
p

la solution de 1’équation ( I11.39 ) en utilisant les fonctions d’Airy est donnée par:

v2(p)=C3 4i(p)+ C3 Bi(p) (I11.45)

ou A; et B; représentent les fonctions d’Airy.
Région (I1I) :

Va (2ib) et m'(z)=m, (I11.46)

Viz)= - i

En effectuant ce changement de variable

beV, _E

1/3
2emaVaj _ -z |=2Z'(n'-2) (111.47)

p(2)=( e

eV,/L

la résolution de 1’équation (I11.39) dans cette région est formulée par

w2 (p)=C3 4;(p)+C5Bi(p) (111.48)

Pour des raisons de périodicité, les solutions dans les régions qui suivent sont les mémes

que celles dans les régions (II) et (III), sauf que I’amplitude change.
Région (VI)
V(z)=0 et m (z)=mg (111.49)

vs(z)=0 e %ir "7 (I11.50)

Avec k' = /M;e‘/a) et 7 représente ’amplitude de transmission.
h

La premicre amplitude dans la relation (II1.50) est nulle, car la particule est supposée
venir de z coté gauche.

En appliquant les conditions de continuité de Bastard aux interfaces et utilisant le modé¢le
de matrice de transfert, les coefficients d’entrée sont exprimés en fonction des amplitudes

de sortie par la relation suivante :
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1 I -1 1 1 T
=== S(0,1) | ik ik’ (I.51)
R 2ik _’;_k ] - . o
avec S(0,1)=5,05,b).S,0)S;'(@.S,0)5,'(®) (IIL.52)
‘ Ailp)  Bilp) AP)  Bilp)
ou S, P)= Alp) Bip) et S,(Pp)= A)  BIp) (I11.53)
my, my, mg mg

représentent respectivement les matrices de diffusion au niveau du puits et de la barriere.

La relation finale est donc donnée par :
= M (111.54)

M est la matrice de transfert, elle comporte toutes les informations physiques du systéme

issues de I’application des C.C. de Bastard.

Le coefficient de transmission est obtenu a partir du rapport du flux transmis sur le flux

incident :

Tz%r*‘c avec [ =—— (1IL.55)

Soient 4, B, C et D les éléments de la matrice S(O,[) , des relations (II1.51) et (II1.54),

1 K’ (K'B Cm,
M”:— A+—D |+i| — - (11156)
2 k my, k
)
avec T= > 5 (I11.57)
(A+kD] + kB _Cmg
k m, k

Cette relation du coefficient de transmission décrit I’interaction de la particule avec
le systéme a travers les ¢léments 4, B, C et D de la matrice de transfert et les masses
effectives. Elle comporte aussi la manifestation de la nature ondulatoire de la particule

représentée dans les vecteurs d’ondes k et k.
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I11.3.2.2. Méthode approchée « des ondes planes »

La méthode des ondes planes est présentée calculant le coefficient de transmission
T a travers un profil de potentiel arbitraire. Celle ci procéde par un calcul approché des
solutions de 1’équation de Schrédinger par le biais des ondes planes. Soit ¥(z) un profil
arbitraire d’une structure connectée a un émetteur et un collecteur dont une tension ¥, leur
est appliquée. Le profil arbitraire est décomposé en n paliers équidistants de largeur / (voir
figure I11.5). Chaque palier j est caractérisé par une hauteur V;, une masse effective m; de

I’¢électron et une fonction d’onde y;:

ziq1+z; Zi1+z;
V(z)=V; = V(%] ;m(z)=m; = m(%} (I11.58)

et
w j(z) = A; explik jz)+ B exp(—ik ;z) (I11.59)
‘ : . 2m;(E-V})
Ou z;; <z <z, j varie de 0 a N+l et k; =,[————— est le vecteur d’onde dans le
h
V(2) 4
palier ;.
\Y%
J
<> :z

Fig.IIL5. Profil arbitraire
Utilisant le modeéle de matrice de transfert et les conditions de continuité de Bastard

au niveau de chaque palier, on obtient une relation reliant le coefficient de réflexion avec

R 11160
=71, (IIL.60)

Une algebre simple conduit a la matrice de transfert

celui de transmission :

ko 11

m m ! !
M="ta |"Ma S(0,1) | ik ik 1161
i || SoD | (IIL61)

ma a a
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La matrice S(0,L) peut étre formulée en terme de produit de » matrices élémentaires de

diffusion D; (l ) associée au palier j de largeur / :

S(O,L):ﬁDj(z):[S“ Slzj (IIL.62)
j=0 So1 Sx
avec
cos[kjl] —%sin[kjl]
D;(h)= - [k z] J [k 1] pour E-V; >0 (I11.63)
m] Sin J COS J
et

m;
chlp1] —fsh[le]
D;(h=| P pour E-V,< 0 (IIL64)
Zsilpt]  efps]

n;

2n (V. - E
tel que p; = 1/1(\;';—2)

De méme que dans le cas de la méthode exacte, le coefficient de transmission est donné

par la relation suivante :

)

2
k' k' m
(Sll+k522j { Slz—aszlj
m

(I11.65)

Avec S les ¢léments de la matrice S(0,L)
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I11.4. CONCLUSION

Dans ce chapitre, différents formalismes ont ¢été présentés traitant les
caractéristiques des SR utilisant I’approximation de la masse effective et de la fonction
enveloppe.

La résolution de I’équation de Schrodinger a permis le calcul de la relation de
dispersion des énergies en fonctions des vecteurs d’onde du SR procédant par deux
méthodes : le modele de Kronig-Penny et la matrice de transfert ainsi que la détermination
du coefficient de transmission a partir d’une résolution basée sur les fonctions d’Airy et les
ondes plane a été présenté.

Le coefficient de transmission T décrivant I’interaction de la particule avec le
systéme a travers les €éléments de la matrice du transfert et les masses effectives. Elle
comporte aussi la manifestation de la nature ondulatoire de la particule représentée dans les

vecteurs d’onde.

Chaque modele présenté dans ce chapitre expose au moins une propri€té importante
du SR. Ces formalismes sont appliqués dans le chapitre suivant pour discuter et interpréter

les phénomeénes physiques observés.
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CHAPITRE 1V

RESULTATS ET DISCUSSIONS

IV.1. INTRODUCTION

L'objet de ce chapitre est d’aborder 1’aspect numérique des différentes méthodes et
approximations présentées dans le chapitre précédent. L’équation de Schrodinger, associée
au potentiel des systémes étudiés a été résolue pour I’étude des différentes hétérostructures
a profil de potentiel rectangulaire, ce qui nous permet d’avoir un aper¢u général sur la

nature des différents états électroniques dans ces systémes.

Ce chapitre est devis¢ en deux parties. La premiére concerne [’é¢tude des
superréseaux GaAs/Al.Ga,.As ordonnés et désordonnés avec un désordre spécifique. La
deuxiéme partie traite les superréseaux InAs/GalnAs a potentiel désordonnés avec un

désordre corrélé en dimer et trimer en hauteur de barri€res.

IV.2. SUPERRESEAUX GaAs/AliGa;4As

L’expression du potentiel de ce superréseau en fonction de la concentration x de
I’ Aluminium, utilisant la régle des 60% des queues de bande de conduction, est donnée par

la relation :

Ver(x)=0.6 (1.247x) Pour 0<x<045  (IV.1)

L’intervalle de x dans (IV.1) délimite la région du gap direct du AlyGa;As. De méme la

masse effective dans cette région est donnée par :

m(x) =(0.067 +0.083x) my, Pour 0<x<0.45 (Iv.2)

my étant la masse de 1’électron libre.

IV.2.1. Structures ordonnées
Avant d’aborder les propriétés de transport des superréseaux générés par des
séquences spécifiques en monomer, dimer et trimer, il est indispensable de bien

comprendre le comportement des structures ordonnées. Le profil du superréseau ordonné
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avec une hauteur de potentiel constante, tout en conservant la période spatial suivant la
direction de croissance, contenant N barri¢res rectangulaires est représenté dans la figure

(IV.1).

V(z)‘

//
«—> 7/

Fig. IV.1. Structure a N barrieres rectangulaires.

Les parametres physiques utilisés pour calculer le coefficient de transmission de
cette structure sont : N=300 barriéres rectangulaires périodiques de période P=a+b
constante le long de la structure, a=20 A, b=10 A, V,=329,29meV et V,=112,23meV; ot a
et b représentent respectivement la largeur du puit et 1’épaisseur de barriere.

Les masses effectives correspondantes a chaque région du potentiel sont:
m,=0,067my, m;=0,10352m, et m,=0,07945m, respectivement du puits, de barriére de
hauteur Vi et de barriére de hauteur V.

Ces parametres sont choisis de telle sorte que la minibande obtenue sera inférieure

aux hauteurs des barriéres.

La figure (IV.2) montre la variation du coefficient de transmission en fonction de
I’énergie d’¢lectron pour deux structures ordonnées.

L’¢lectron dans ces structures de potentiel possede N-1 états permis confinés a
I’intérieur du puits lui permettant de transpercer les N barrieres, c’est le phénomene d’effet
tunnel résonnant (ETR). En effet chaque puits de potentiel procure un état permis de
transmission exploité par 1’électron pour passer par ETR. Donc pour une structure a N
barrieres de potentiel on a N-1 pics de transmission tres proches les uns des autres, ce qui
donne naissance a une structure de minibande permise.

Les positions des bords inférieurs et supérieurs de la minibande des deux hauteurs
de barricres V; et V, sont aussi observées dans la figure (IV.2).

Pour V;=329,29meV la minibande s'étend de 101.41meV jusqu'a 492.28meV et de
36,31meV jusqu'a 567,29meV pour V,=112,23meV. Nous constatons ainsi que pour la
faible hauteur de barriére (112,23meV) 1’épaisseur de la minibande est plus signifiante

(AE=455meV), le temps de réponse du systeme dans ce cas est trés rapide.
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Ces résultats sont en bon accord avec celles trouvées par Bentata et al. [IV.1],

Gomez et al. [IV.2], Aziz et al. [IV.3] et Djelti [IV.4] pour des conditions comparables.

a=20A b=10A I

Fig.IV.2. Coefficient de transmission en fonction de [’énergie d’électron

pour deux structures ordonnées.

IV.2.2. Structure de séquences Monomer, dimer et trimer

Apres avoir décrit le formalisme de calcul des structures de minibandes dans le
chapitre IIl suivi par [D’analyse de la transmission électronique pour les structures
ordonnées dans le point précédent, on va maintenant aborder le probléme de la
transmission dans des systémes apériodique avec une séquence spécifique.

Depuis le travail original d'Anderson [IV.5], Il a ét¢é montré que la présence du
désordre peut localiser les fonctions d’onde d’un systéme sans interaction grace aux
interférences quantiques, les électrons ne peuvent plus étre décris par les fonctions de
Bloch mais par des fonction d’onde localisée.

Des recherches effectuées ont précisé la suppression possible de la localisation pour
les systemes désordonnés unidimensionnels induits par la non linéarité¢ [IV.6], la

corrélation dans le désordre [IV.7] ou les interactions a longue portée [I'V.8].

84



CHAPITRE 1V : RESULTATS ET DISCUSSIONS

IV.2.2.1. Structures de séquence Monomére
Ce modgcle consiste a introduire un défaut de potentiel V, dans la structure ordonné
de hauteur de barriere V; selon la séquence suivante : S;=S; ;+2 avec S;=2,1variede 1 a N

avec N le nombre de barrieres. Le superréseau étudi¢ est montré dans la figure (IV.3).

Viz)y

r' N
v

LT

Fig. IV.3. Structure de superréseau apériodique de séquence monomere.

v
N

P

La variation du coefficient de transmission en fonction de 1’énergie d’électron pour
le superréseau de séquence monomere a différentes valeurs de fractions molaires x est
montrée dans la figure (IV.4). On observe I’existence de deux minibandes séparées par un
minigap. L’apparition du minigap est due a la subdivision de la minibande citée
précédemment dans le cas de superréseau ordonné (Voir Fig. IV.2). Ceci est provoqué par
la substitution de barriére de hauteur V, de la structure ordonné par un défaut de potentiel
en hauteur V, selon la séquence monomere. On constate aussi que la largeur de minigap
est fonction de la fraction molaire d’aluminium (x;) qui détermine le défaut en hauteur de
barriere V; dans la structure étudiée. On remarque que la largeur de minigap augmente
avec le décroissement de x,.

Pour bien illustrer cette variation on a tracé Ax = x;-X; en fonction de la largeur de

minigape (voir Fig. IV.5).

On remarque dans la figure (IV.5) un accroissement linéaire de minigap de 0 a 72
meV lors de ’augmentation de Ax de 0 a 0,3.

La relation reliant la largeur de minigap a la différence de fraction molaire Ax est
obtenue par un simple fit linéaire de courbe de la figure (IV.5). En effet,

AE=253,86 Ax - 2,95.
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Fig.1V.4. Coefficient de transmission en fonction de l’énergie d’électron pour les

structures de monomer a différentes valeurs de x.
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Fig. IV.5. La largeur de minigap en fonction de la différence
de fraction molaire d’aluminium Ax

1V.2.2.2. Structures de séquence dimer

Dans ce modéle on introduit un défaut de potentiel V, en dimer dans la structure

ordonné de hauteur de barriere V; selon la séquence suivante : S;=S;;+3 avec S;=2, i varie

de 1 a N avec N le nombre de barrieres. Comme est montré dans la figure (IV.6).

V(z)A

[
LILIL

>
>

_ aimer _
P

z

Fig. IV.6. Structure de superréseau apériodique de séquence dimer

Sur la figure (IV.7) une représentation de la variation du coefficient de transmission

en fonction de 1’énergie d’électron pour la structure de séquence dimer a différentes

valeurs de fractions molaires x est donnée.

D’apres la figure (IV.7), on remarque ’apparition de trois minibandes séparées par

deux minigaps. La création de ces deux minigaps est due a I’introduction de défaut en

hauteur de barriere V; en dimer dans la structure ordonnée. On note aussi que les largeurs

de trois minibandes ainsi que de deux minigaps varie avec la variation de x. Cette variation

est illustrée dans la figure (IV.8).
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Fig.IV.7. Coefficient de transmission en fonction de l’énergie d’électron pour les

structures de dimer a différentes valeurs de x.
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La variation de la largeur de minigaps en fonction de Ax présenté dans la figure

(IV.8) montre une allure linaire de AE pour les deux largeurs de minigaps. Le fit simple

linéaire de deux droites est le suivant :

Pour le 1" Minigap : Minigap;=152,58 Ax - 1,44
Pour le 2™ Minigap : Minigap,=195,88 Ax - 3,89

1V.2.2.3. Structures de séquence trimer

Le défaut de potentiel V, dans la structure de trimer est introduit, selon la séquence

suivante S;=Sj.1+4 avec S;=2, ivarie de 1 a N avec N le nombre de barriéres, dans la

structure ordonné de hauteur de barriere V,. Cette structure est montrée dans la figure

(IV.9).

V(2),

h

. irimer R
P

gl ﬂ

Fig. IV.9. Structure de superréseau apériodique de séquence trimer

La figure (IV.10) reporte les résultats du coefficient de transmission en fonction de

I’énergie de I’¢électron pour différentes fractions x.
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D’apres la figure (IV.10), on remarque que le profil de transmission de la structure
de séquence trimer différe nettement de celui de la structure ordonnée. On constate
I’apparition de quatre minibandes séparées par trois minigaps. Les trois minigaps présent
décrit le défaut en potentiel en hauteur de barriere V, en trimer introduit dans la structure
ordonné provoque ainsi une division de la minibande initialement présente dans la
structure ordonné (Figure. IV.2).

On note aussi que les largeurs de minigaps augmentes avec 1’augmentation de la

différence de fractions molaires x (voir Fig. IV.11).
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Fig. IV.11. La largeur de minigap en fonction de la différence de

fraction molaire d’aluminium Ax.

On peut déduire de la figure (IV.11) que la largeur de trois minigaps varie
linéairement avec 1’augmentation de Ax. Le fit linéaire de ces droites nous donne :

Pour le 1" Minigap : Minigap,;=104,54 Ax —7275,00

Pour le 2™ Minigap : Minigap,=133,07 Ax — 2,11

Pour le 3 ™ Minigap : Minigaps=156,65 Ax — 3,86
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1V.2.2.3. Discussions

Les phénomeénes observés dans les figures (IV.4), (IV.10) et (IV.7) sont les résultats
des interférences destructives des fonctions d’onde électronique dus a la différence de
phase causés par les distances dm, dg et d; provoqué par les séquences des séries propre a
chaque superréseau.

A partir de ce qui précéde on peut constater que lorsque le défaut de potentiel en
hauteur de barriére V, est introduit dans la structure de superréseau ordonné provoque la
création des minigaps. Le nombre des minigaps créé est li¢ au nombre de défaut introduit
dans la structure ordonnée. Pour un superréseau en défaut de monomére V,, on a remarqué
I’apparition d’une seule minigap, mais pour un superréseau en défaut dimer (V,, V,) on a
une création de deux minigaps, par contre dans un superréseau en défaut trimer (V,, Vo,
V), on a constaté trois minigaps. Donc on peut généraliser que pour n défauts introduits
en potentiel en hauteur de barriére dans le superréseau ordonné suivant une série S;tel que
Si=S;+(n+1) avec S;=2 eti=1...... N le nombre de minigaps créé sera égale a n.

La largeur de minigap AE créé augmente linéairement en fonction de la différence
de fraction molaire Ax pour les différentes structures étudiés : AE =a . Ax + b. Cette
relation permet d’extraire la longueur d’onde A pour n’importe quelle valeur de fraction

molaire x».
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IV.2.3. Influence de la tension appliquée
IV.2.3.1. Structures ordonnées avec tension

L’application d’un champ électrique au puits de potentiel a pour conséquence de
modifier son profil. Cet effet est illustré sur la figure (IV.12).

Ainsi, sous I’effet d’une tension appliquée a la structure, 1’écart d’énergie entre les
niveaux sera modifi¢, ainsi que la distribution de la fonction d’onde. Le champ électrique
induit directement une variation de la bande interdite du matériau et par conséquence
modifie le profil de la structure de minibande ce qui va engendrer une modification des

propriétés optoélectroniques du systeme.

Vi) 4

Fig.IV.12. Profil de potentiel d’un superréseau soumis a la tension V,.
L’¢évolution du coefficient de transmission 7(E) en fonction de la tension appliquée

V, pour une structures unidimensionnelles ordonnées a N barri¢res est représenté par
la figure (IV.13).
On voit clairement qu’une augmentation de la tension appliquée V, entraine une:
» Destruction et une translation des minibandes, vers les basses énergies (E < Vy),
due

principalement a la pente de la barriére du potentiel, qui devient de plus en plus grande

eV, . . .
V(Z)=Vp-—2Z. Ce résultat est en parfait accord avec celui obtenu par Consuelo et al
L

[IV.9].
» Diminution de la largeur de la minibande jusqu'a la disparition totale pour V,

supérieure a 0.4Volts.
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Fig.IV.13. Coefficient de transmission d'une structure a N barrieres en fonction de
l'énergie pour différentes tensions appliquées
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Ce phénomene peut étre expliqué par le fait qu’un champ électrique localise les
fonctions d’onde. Les puits pourront &tre considérés comme découplés puisque les
extensions des fonctions d'onde ne permettront pas le couplage entre niveaux consécutifs
(Figure IV.14), par contre en absence du champ électrique, les fonctions d’onde sont

délocalisées. Les ¢€lectrons subissent des diffusions associées aux deux puits adjacents.

(@) )

_ i AL

Fig.IV.14. schéma de deux puits : (a) couplés (b) découplés

1V.2.3.2. Structure de séquences monomer, dimer et trimer

Dans ce point on s’intéresse a la nature des états électroniques sous 1’effet de la
tension appliqué sur des structures a séquence monomer, dimer et trimer.
1V.2.3.2.1. Structure a séquence monomer

La figure (IV.15) montre I’effet d’une tension de polarisation appliquée sur la
structure a s€quence monomer.

On voit clairement qu’une augmentation de la tension appliquée Va entraine une
translation des minibandes vers les énergie les plus basses. On note aussi que la premicre
minibande disparaisse lorsque la tension est supérieure a Va=0.1Volts.

On remarque ainsi qu’en fonction de la tension appliquée la largeur de minigap est
nettement différent d’une tension a 1’autre, pour cela on a tracé la variation des largeurs de
minigaps en fonction des valeurs croissantes de V, (voir Fig. IV.16). La relation reliant la
largeur de minigap a la tension appliquée V, est obtenues par un simple fit linéaire de la

courbe de cette figure : AEg =0.84744 V, +0.07072 . Cette translation linéaire des

résonances sous l’effet de Va est expliquée par le déplacement des états permis dans
chaque puits vers les basses énergies jusqu'a la disparition totale (c-a-d passage en dessous

du bas de I’énergie de conduction du GaAs qui est pris comme référence).
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en fonction de la tension appliquée.
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1V.2.3.2.2. Structure a séquence dimer

Le profil de transmission d’une structure a séquence dimer présenté dans la figure
(IV.17) montre le déplacement et le rétrécissement de trois minibandes avec
I’augmentation de la tension Va. On note que la premicre minibande disparaitre pour une
tension supérieure a 0.04Volts et la deuxiéme minibande s’annule  pour une tension
supérieure a 0.14Volts.  On constate aussi que la largeur des deux minigaps de la figure

(IV.17) augmente avec I’augmentation de Va jusqu’a sa disparition.
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Fig.IV.17. Coefficient de transmission d'une structure de séquence dimer
en fonction de l'énergie pour différentes tensions appliquées.
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Fig.IV.18. La largeur de minigap de structure a séquence dimer en

fonction de la tension appliquée.

La figure (IV.18) montre 1’augmentation linéaire de la largeur des minigaps en
fonction de la tension appliqué Va. Le fit de deux droite donne les relations suivantes :

> Pour le 1" Minigap : Minigap, =0.80700V,+0.04213

> Pour le 2™ Minigap : Minigap, =0.79547 V.+0.05258

1V.2.3.2.3. Structure a séquence trimer

Les réponses de la transmission de structure a séquence trimer, correspondant a
différentes tensions appliquées Va sont représentées dans la Figure (IV.19). Nous
constatons une translation et une diminution de la largeur des minibandes avec
I’augmentation de la tension Va. On note que la premiére minibande disparait pour une
valeur de tension supérieur a Va=0,02Volt, la deuxiéme a une tension supérieure a
Va=0.08Volt et la troisiéme a Va supérieure a 0.14Volt.

La largeur des trois minigaps augmente avec [’augmentation de la tension
appliquée (voir Fig. IV.20). Cette augmentation est linéaire pour tous les minigaps. Le fit
de trois droite donne les relations suivantes :

> Pourle 1" Minigap : Minigap, =0.82861V,+0.02847 ;
> Pour le 2™ Minigap : Minigap, = 0.77577 V+0.03600 ;

> Pour le 3™ Minigap : Minigap, =0.74345 V.+0.04004 .
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Fig.IV.19. Coefficient de transmission d'une structure de séquence trimer
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0.15
0.14 ]
0.13 a
0.12 A

0.11

0.10 -

0.09 - /

0.08 -] & —=— Minigapl

0.07 -] A/ —e— Minigap2
b ® —#—— Minigap3

0.06 - A/

0.05 - o
E A/-
0.04 ] ./-/-/I/
0.03 - -
T T T T T T T T T T T T T T T T T T 1
0.02 0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10 0.12 0.14 0.16 0.18

Tension Va (Volts)

Fig.IV.20. La largeur de minigap de structure a séquence trimer en

fonction de la tension appliquée.

99



CHAPITRE 1V : RESULTATS ET DISCUSSIONS

1V.2.3.2.4. Discussions
L’application d’une tension Va sur les structures a séquence monomer, dimer
et trimer donne a la structure des propriétés de transmission intéressantes:
» Une translation de minibandes vers les basses énergies et sa destruction
remarquable
avec augmentant de la tension Va.
» pour des faibles tensions, la conduction est ohmique et 1’électron passe par effet
tunnel.
» les états deviennent localisés sur les différents puits, ceci peut étre expliqué par
’effet
Stark signifiant la modification des états ¢lectroniques sous l'action d'un champ électrique
[IV.10-IV.11].
» les largeurs de minigaps augmentent linéairement sous 1’effet de Va. Ceci est
expliqué
par le déplacement des états permis dans chaque puits vers les basses énergies jusqu'a la

disparition totale.
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IV.3. SUPERRESEAUX InAs/Ga;,In,As

IV.3.1. Parameétrisations

Dans cette partie, nous considérons un superréseau constitu¢ de deux semi
conducteur ayant une largeur de puits a=25A, une épaisseur de barriere b=15A. Le
superréseau se compose de 300 barriéres rectangulaires périodiques de période P=a-+b
constante le long de la structure.

Dans ce modele désordonné de S.R nous considérons que la hauteur des barriéres prend
deux valeurs d’énergie, a savoir V; et V, aléatoirement reparties dans la structure du
superréseau.

Les potentiels sont V;=0.2394eV et V,=0.6612¢eV respectivement pour le réseau hote et le
Dimer.

Les masses effectives correspondantes a chaque région du potentiel sont m, =0.026m,,

my=0.041m, et my, =0.067m.

m, et my correspondent respectivement aux masses effectives dans les barricres de

hauteur V; et V,, m, est la masse effective dans le puits et my désigne la masse d’électron
libre.
Afin d’obtenir un meilleur fit des courbes, le coefficient de transmission est calculé pour

une moyenne de 10000 échantillons.

IV.3.2. Structures ordonnées a N barriéres rectangulaires

Avant d’étudier les structures désordonnées, il est nécessaire de voir I’allure du

coefficient de transmission de la structures ordonnées de hauteur de barriere V| et V,

séparément. Ceci est illustré dans la figure (Ih

1.0

TR

0.2

T(%)

—— V,=0.661eV
—— V,=0.23%V

0.0 —

T T T T T T T T T
00 0.2 04 0.6 0.8

E(eV)
Fig.IV.21. Coefficient de transmission en fonction de [’énergie d’électron

pour deux structures ordonnées a N barrieres rectangulaires.
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Dans la figure (IV.21), le coefficient de transmission est tracé en fonction de
I’énergie de I’électron pour deux structures ordonnées, la premicre de potentiels V,=
239,4meV et la deuxieme de potentiel V,=661,2 meV.

On observe dans cette figure le processus de la formation de la structure de minibande a
I’intérieur du puits, cela est dii a I’existence des (N-1) états permis dans les (N-1) puits
compris entre les barriéres. La largeur de minibande s’étend de 86 jusqu'a 674 meV pour

Vietde 215 jusqu'a 514 meV pour V,.

IV.3.3. Structures désordonnées
1V.3.3.1. Dimer en hauteur barriéres (D.H.B)

Mott et Twose [IV.12] ont prouvé que tous les états sont localisés dans un systéme
unidimensionnel, aléatoirement désordonné. Par ailleurs, les années 90 ont vu I’émergence
d’un nombre important de travaux sur les phénomenes de délocalisation dans les systémes
unidimensionnels désordonnés. Faisant suite aux résultas originaux de P. Philips sur la
suppression de la localisation d’Anderson dans les chaines linéaires [VI.13-15], ces études
ont été étendues aux hétérostructures électroniques unidimensionnelles: L’effet dimer qui
consiste a introduire intentionnellement des paires de défauts d’une maniére aléatoire (Voir
Fig. IV.22) le long du sous systeme hote, brise la symétrie de translation mais fournit au
systéme a des énergies particuliéres un ensemble d’états délocalisés disposés autour de

minibandes permises [IV.16-27].

// 77

Fig. IV.22. Superréseau en dimer hauteur de barriere

EA

v

La Figure (IV.23) montre la variation de la transmission en fonction de 1’énergie
d’¢électron pour la structure dimer en hauteur de barriéres avec un degré de désordre C
¢gale a 30%. Cette concentration est définie par le rapport du nombre de barrieres de

hauteur V; sur le nombre de barricres total du superréseau N.
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N=300 Barrieres V,=0.2394eV V,=0.6612eV a=25A b=15A C=30%
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Fig.1V.23. Coefficient de transmission en fonction de |’énergie pour la structure
désordonnée en dimer en hauteur de barriere

On remarque dans la figure (IV.23) que le profil de la transmission du D.H.B
differe
nettement de celui de la structure ordonnée. Un seul pic localisé a une énergie 0.330eV a
I’intérieur du puits. Cet état étendu est dit état de résonance possédant une valeur de
transmission €gale a 1. L’existence de 1’état étendu est due a la cellule élémentaire dimer
(c-a-d N=2 barriéres) comme est montré sur la figure (IV.23).

Ce résultat est en parfait accord avec ceux trouvés par Dominguez [IV.22] et
Bentata [IV.26] ou ils ont montré, dans le modele conventionnel du dimer aléatoire
introduit dans les systémes électroniques GaAs/AlyGa;.4As la suppression de la localisation
d’ Anderson du motif défaut dimer.

Ainsi que les récentes expériences sur I'é¢tude des propriétés de transport
¢lectroniques du GaAs/AlyGa;xAs avec I’introduction d’un désordre intentionnellement
correle au moyen de la photoluminescence ont soutenu I'existence d’une délocalisation des

¢états en dimer aléatoire [IV.28].
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1V.3.3.2. Trimer en hauteur barriéres (T.H.B)

D’apres la syntheése bibliographique effectuée, un désordre corrélé en trimer
hauteur de barricre (Voir Figure IV.24) a été¢ étudié dans le cas de suprréseau
GaAs/AliGa; 4As. Les résultats obtenus montrent que la localisation d’Anderson est
supprimée par 1’introduction de défaut trimer [IV.29,30]. Par contre, il n’y a pas de travaux
réalisés jusqu'a présent étudiant le superréseau InAs/GajInsAs a désordre corrélé en

trimer. Ce point fait ’objet de la partie suivante.
A

v

Fig.1V.24. Superréseau en trimer hauteur de barriere

La Figure (IV.25) montre la variation de la transmission en fonction de 1’énergie

d’¢électron pour la structure trimer en hauteur de barrieres avec un degré de désordre C =

30%.

N=300 V,=0.239%V V,=0.66leV a=25A b=15A C=30%

1.0+

0.8 1

0.6

T(%)

0.4 1

0.2 1

0.0 =

E(eV)

Fig.IV.25. Coefficient de transmission en fonction de |’énergie pour la structure
deésordonnée en trimer en hauteur de barriere
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Une seule minibande, s’étendant de 0.250 eV a 0.440eV a I’intérieur du puits, confiné
par le potentiel du trimer est observée.
La minibande est subdivisé¢ en trois régions deux pics localisés aux deux résonances
Er;=268meV et Er,=410meV et une vallée.
On constate aussi I’existence de deux états propres a I’intérieur de la minibande :
v’ états étendus situés au voisinage des résonances et possédant une valeur de
transmission égale a 1.
v’ états fortement localisés proche des bords de bande et ayant une faible

transmission.

Afin de déterminer I’origine de ces états on a confronté les résultats du tracé trimer en
hauteur de barriére avec celui de sa cellule élémentaire c.a.d du systeme ordonné triple
barriere (Voir Figure IV.24).

On remarque que la position des deux pics se confond parfaitement avec ceux observés
dans la structure ¢lémentaire, cela nous conduit a dire que ces deux pics sont originaires du

trimer, en tant que désordre corrélé, introduit dans la structure ordonné.

1V.3.3.3. Effet de la concentration du désordre

L’effet du degré du désordre sur la transmission électronique du superréseau
InAs/Ga;.xIniAs est représenté par les figures (IV.26) et (IV.27). D’apres ces figures on
constate que:

e la largeur de chacune des sub-minibandes est sensible au degré du désordre, elle
diminue avec son augmentation.

e Ces positions des énergies de résonances et des energies des vallées sont
indépendantes de la concentration du désordre C, elles sont identiques pour toutes
les valeurs allant de C=0.05% a C=40%. On conclure que ces énergies dépendent
seulement des paramétres de la structure du superréseau, c.a.d 1’épaisseur de
barriére, largeur du puits et hauteur du potentiel.

On remarque aussi que pour les faibles concentrations du désordre les courbes de la
transmission présentent une fluctuation appréciable contrairement aux fortes valeurs du
désordre ou les courbes sont plus fines, ceci peut étre expliqué par le nombre d’échantillon

¢tudié et la moyennisation de T.
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T (%)
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Fig.IV.26. Coefficient de transmission en fonction de [’énergie pour différentes

concentrations de désordre du dimer en hauteur de barriere (D.H.B).
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T.HB N=300 Barrieres V,=0.239%V V,=0.661eV a=25A b=15A
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IV.3.3.4. Influence du degré de désordre sur la position des énergies de
résonance
La figure (IV.28) montre I’influence du degré de désordre sur la position des énergies de
résonance pour las deux structures DHB et THB.
Nous constatons que la position des énergies de résonances ne dépend pas du degré de
désordre, elles sont identiques quelle que soit la concentration, ainsi on peut déduire que la
position des E, est directement liée aux parametres structuraux du superréseau. Les

résultats obtenus sont en accord avec ceux trouvés dans la littérature [IV. 31-33].

0.42 —

0.40 —

0.38 ——Er,
B ErTHEl

Er.
0.36 - THB2

0.34

PO o6 —6 o —¢ *

0.32 -
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V— - —V—

V"”"””’T’ 4
1
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0.00 0.05 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35 0.40 0.45

Concentration de désordre (%)

Fig.IV.28. Energie de résonance en fonction de la concentration du désordre

pour les structures désordonés D.H.B et T.H.B.

I1V.3.3.5. Calcul de ’exposant de Lyapunov

L’exposant de Lyapunov est défini comme I’inverse de la longueur de localisation

(£). Il mesure la nature des états ¢lectroniques dans un systeme dynamique.

L’exposant de Lyapunov est donné par la relation :

1
= ——Ln(T
7=t

Ou N représente le nombre de barriéres et T désigne le coefficient de transmission.

La Figure (IV.29) présente la variation de I’exposant de Lyapunov en fonction de
I’énergie
d’¢lectron pour les structures D.H.B (Figure IV.29.a) et T.H.B (Figure 1V.29.b) avec
C=30%.
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Dimer N=300 Barriéres V1=0.239%V, V2=0.661 a=25°A b=15°A C=30% . l Trimer N=300 Barriéres V1=0.23%V, V2=0.661 a=25°A b=15°A C=30% .
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Fig.IV.29. Exposant de Lyapunov en fonction de [’énergie incidente d’électron
a) Dimer (D.H.B) b) Trimer (T.H.B)

Nous constatons que 1’exposant de Lyapunov tend vers zéro preés des énergies de
résonance et s’annule complétement pour les énergies d’¢lectron égales a Er.
Les états ¢€lectroniques correspondant aux énergies de résonances sont étendus du fait

que la longueur de localisation tend vers I’infini (y tend vers zéro).

Les travaux expérimentaux concernant I’étude du dimer effectué¢ [IV.35-37] ont
confirmé la suppression de la localisation pour les systémes désordonnés présentant une
certaine corrélation du désordre. Cela est en parfait accord avec nos résultats. En plus on
vient de démontrer ici que le Dimer procure un seul état étendu par contre le Trimer assure
deux états étendus.
1V.3.3.6. Influence de la taille du systéme

L’effet de la taille de systéme sur la transmission électronique des superréseaux
ordonné et désordonnés sont représenté par les figures (IV.30) et (IV.31). On remarque que
pour la structure ordonnée (N=1000 Barrieres) le coefficient de transmission présente un
comportement oscillatoire. Cette oscillation est pondérée par une enveloppe périodique
(figure IV.30.a et figure IV.31.a ). L allure de ces deux courbes montre clairement que les

états correspondants sont des états étendus de Bloch du fait de la périodicité du systéme.

Pour la structure désordonnée cas du dimer et trimer en hauteur de barriéres, deux cas
d’allure sont présents :

e Pour des énergies de la résonance Er=330meV pour le dimer et Er=268meV et
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Er=410meV pour le trimer, la transmission garde son comportement oscillatoire mais sous
une enveloppe non périodique d’ou les états électroniques correspondants a ces énergies
sont étendus mais pas de Bloch, cela est dii a la corrélation du désordre [IV. 25].

e Pour les énergies loin des énergies de résonances (Figure IV.30b et IV.31.b), le
coefficient de transmission a un comportement oscillatoire avec une diminution en
exponentiel de la fonction enveloppe jusqu’a son annulation d’ou les états correspondants a

ces énergies sont localisés.
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Fig.IV.30. Coefficient de transmission en fonction du nombre de barriere pour une structure :
a) ordonnée ; b) désordonnée en (D.H.B) a différentes énergies.
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1V.3.3.7. Influence de la tension appliquée sur les états électroniques des

structures désordonnés D.H.B et T.H.B

Les transmissions ¢électroniques des deux profils des structures a désordre corrélé, en
dimer et trimer hauteur de barriére en fonction d’énergie d’électron incident sous une
tension appliquée sont présentées par les figures (IV.32) et (IV.33). D’apres ces figures on
constate :

v" Une translation de la minibande vers les basses énergies lors de I’augmentation de

la tension appliquée.

v Pour des faibles tensions, la conduction est ohmique et 1’électron passe par effet

tunnel.

v" Une disparition des résonances originaires des cellules élémentaires pour les

grandes valeurs de V,.

v' Pour une valeur critique de V,=1.0 Volts, la probabilit¢ tunnel décroit
considérablement et la structure de minibande est détruite, les états deviennent
localisés sur les différents puits, ceci peut étre expliqué par I’effet Stark signifiant

la modification des états électroniques sous 1'action d'un champ électrique_[IV.38].

v" Pour la transmission tunnel entre les niveaux d’énergies de deux puits consécutifs,
elle est tres fortement limitée quand les états permis des puits ne sont pas a la méme
position d’énergie. Cela peut étre expliqué par le fait que I’¢électron au sein de cette
structure polarisée voit le puits suivant plus profond que le premier et une hauteur

de barriére plus grande.
En conclusion I’application d’un fort champ externe minimise la corrélation du

désordre et rend les puits adjacents découplés, on assiste ainsi a la destruction de la

structure de minibande et tous les états deviennent localisés.
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D.H.B N=300 Barrieres V,=0.23%V V,=0.661eV a=25A b=15A
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Fig.1V.32. Transmission électronique en fonction de l'énergie pour différentes tensions
appliquées cas d’'un superréseau en Dimer hauteur de barriere.
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T.H.B N=300 Barrieres V,=0.23%V V,=0.661eV a=25A b=15A
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Fig.1V.33. Transmission électronique en fonction de l'énergie pour différentes
tensions appliquées cas d’un superréseau en trimer hauteur de barriere.
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Pour bien illustrer la translation de la minibande vers les basses énergies lors de
, . : ., s 1a s . , :
I’augmentation de la tension appliquée on a tracé I’énergie de résonance en fonction de Va

comme est monté sur la figure (IV.34).
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Fig.1V.34. Energie de résonance en fonction de la tension appliquée.

a) structure D.H.B  b) Structure T.H.B.

Il ressort de la figure (IV.34) qu’une augmentation de la tension V, entraine une
décroissance a profil linéaire de I’énergie de résonance des états dans les puits, et qu’au-
dela d’une certaine valeur critique de la tension, une disparition totale de la résonance du

repere de la gamme d’énergie est observée.
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Les relations reliant 1’énergie de résonance a la tension appliquée V, sont obtenues par un

simple fit linéaire des courbes de la figure (IV.34).

e Pour la structure DHB
Er=0.33-0.5V,

e Pour la structure THB
Erp =0.26698-0.34727 V,

Er, =0.40949-0.60540 V,4

Cette translation linéaire des résonances sous l’effet de V, est expliquée par le
déplacement des états permis dans chaque puits vers les basses énergies jusqu'a la

disparition totale (Voire Figure. IV. 12 et I’équation 111.42).

IV.3.3. Longueur d’onde laser

Le calcul des longueurs d’onde laser 4 permet de décrire le domaine d’utilisation
de supperréseaux InAs/Ga;xIngAs. Nous allons étudier en particulier, I’influence de la
variation de la largeur de puits et I’épaisseur de barriere sur ces valeurs de longueur d’onde
laser.

La longueur d’onde laser est calculée par la relation :

A=l

= (IV.3)

Ou AE est la valeur du saut d'énergie (en joules), ¢ vitesse de la lumiére (3.10™m/sec)
et h la constante de Planck (6,62.107* Is).

La figure (IV.35) montre que I’augmentation de 1’épaisseur de barriére ainsi que la
largeur du puits dans un désordre en trimer conduit a une augmentation de la gamme des
longueurs d’onde mais toujours dans le domaine de I’infrarouge sachant que le domaine de
I’infrarouge se subdivise en 3 régions [IV.39]:

- Proche-IR  0,8-2,5pn  13300-4000 cm’!
- IR moyen 2,5-25 p 4000-400 cm’!
- IR-lointain  25-1000 p 400-10 cm™
L’augmentation de A peut étre expliquée par la diminution de la différence

d’énergie entre les deux pics de résonance.
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Fig.1V.35. Longueur d’onde laser en fonction (a) d’épaisseur de barriere

(b) de largeur du puits

La plage de longueurs d’onde observée est la partie du spectre infrarouge la plus

utilisée. Les télécommunications optiques fibrées en ont fait leur terrain de prédilection, en

choisissant notamment les longueurs d’onde de transmission de 1,312 et 1,55um.

Les sources émettant dans le proche infrarouge ont aussi trouvé leur application

dans des domaines treés variés tels que la chirurgie, la métrologie, I’enregistrement et la

lecture optique de données, la découpe de matériaux...etc.
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Notre étude a eu pour vocation de décrire les propriétés optoélectroniques des
superréseaux AliGa;4As/GaAs et InAs/GajxIniAs. Le chois de ces deux systemes
unidimensionnels désordonnés est justifié dans la mesure d’obtention de matériaux dont la
longueur d’onde d’émission se situe dans la gamme du proche et moyen infrarouge.  En
effet, ’obtention de photodétecteurs réceptionnant dans cette gamme est trés recherchée
dans le contexte actuel. Ceux-ci sont utilisés par exemple dans la spectroscopie
d’absorption des gaz qui permet de surveiller la pollution atmosphérique (CO,, CO, N,O et
H,O ont des bandes d’absorption caractéristiques dans le proche infrarouge) ou dans la
télédétection (analyse des spectres de réflectivité). La télédétection permet entre autres de

réaliser des analyses a distance (qualité des eaux, état de la végétation).

Cette étude a clairement montré différents formalismes traitant 1’effet tunnel
résonant en utilisant 1’approximation de la masse effective, et celle de la fonction
enveloppe ainsi que les conditions de continuité de Bastard dans le mod¢le de la matrice

du transfert.

En premier lieu, on a appliqué ces formalismes sur des structures obéissants a des
séquences spécifiques tel que Si= Si;+(n+1) avec S;=2 et i= 1...... N ou N :nombre de
barriéres et n : nombre de défaut introduit. Les phénomeénes observés sont les résultats des
interférences destructives des fonctions d’onde électronique dus a la différence de phase
causés par les distances provoqué par les séquences des séries propre a chaque superréseau.
Ainsi on a constaté que lorsque le défaut de potentiel en hauteur de barriere V; est introduit
dans la structure du superréseau ordonné provoque la création des minigaps. Le nombre
des minigaps créé est li¢ au nombre de défaut introduit dans la structure ordonnée. Pour un
superréseau en défaut de monomére, on a remarqué 1’apparition d’un seul minigap, mais
pour un superréseau en défaut dimer on a I’apparition de deux minigaps, par contre dans un
superréseau en défaut trimer, on a trouvé trois minigaps. Donc on a généralisé ces
constatations pour n défauts introduits en potentiel en hauteur de barriere le nombre de

minigaps sera égal a n.
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La largeur de minigap créé varie linéairement en fonction de la différence de la
fraction molaire pour les différentes structures étudiés : AE =a . Ax + b. Cette relation
permet d’extraire la longueur d’onde A pour n’importe quelle valeur de fraction molaire.

L’¢étude de I’effet de la tension sur les structures étudiées a fournit a ces dernier
des propriétés de transmission intéressantes:

» Une translation de la minibande vers les basses énergies et une destruction
remarquable de la structure de minibande tout en augmentant la tension Va.

» pour des faibles tensions, la conduction est ohmique et 1’électron passe par effet
tunnel.

» pour une valeur critique de Va, la probabilité tunnel décroit considérablement et la
structure de minibande est détruite.

» les largeurs de minigaps augmentent linéairement sous I’effet de Va. Ceci est
expliqué par le déplacement des états permis dans chaque puits vers les basses

énergies jusqu'a la disparition totale.

En deuxieme lieu, le superréseau InAs/Ga;4InsAs a été étudié pour les deux types
de désordre dimer et trimer en hauteur de barrieres. Le désordre consiste a introduire par
doublet et triplet des barrieres de hauteur V, différentes de V), distribuées aléatoirement
dans la structure du superréseau. Les résultats trouvés pour ces structures désordonnées
montrent la présence des états étendus situés au voisinage des résonances et possédant une
valeur de transmission égale a 1. En effet, I’existence des états étendus est due a la cellule
¢lémentaire (Dimer/Trimer) introduite. Le calcule de I’exposant de Lyapunov a permis de
prouver la nature des états électroniques. Aux niveaux des énergies de résonances ces états
sont ¢tendus du fait que la longueur de localisation tend vers 1’infini. Concernant I’étude de
I’effet de I’influence de la taille de systeme pour les deux structures dimer et trimer en
hauteur de barriéres, deux natures des états électroniques sont prouvées. Pour des énergies
égale aux valeurs des résonances, les états électroniques correspondants sont étendus mais
pas de Bloch, cela est da a la corrélation du désordre, par contre pour les énergies loin des
énergies de résonances le coefficient de transmission a un comportement oscillatoire avec
une diminution en exponentiel de la fonction enveloppe jusqu’a son annulation, d’ou les
états correspondants a ces énergies sont fortements localisés.

Par conséquent, ce travail a permis de confirmer les résultats expérimentaux trouveés
dans la littérature, montrant la présence des états étendus (délocalisés) dans les systemes

unidimensionnels, ce qui est en contradiction totale avec ce qu’a prédit Anderson.
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Concernant I’application de champ électrique a ces deux structures, on a prouvé
la disparition des résonances originaires des cellules élémentaires, aussi bien pour le dimer
que pour le trimer. Les états deviennent localisés sur les différents puits rendant ainsi les
puits adjacents découplés. Ceci peut étre expliqué par Deffet Stark signifiant la

modification des états électroniques sous l'action d'un champ électrique.

Enfin, on a calculé toutes les longueurs d’ondes laser pouvant étre émis par les
structures étudiées dans ce travail. La gamme des longueurs d’onde obtenue pour les
structures GaAs/AlyGa;xAs et InAs/Ga;4InsAs permet d’envisager des dispositifs tres
prometteurs dans la conception des laser a longueur d’onde contrdlable dans le domaine de

I’infrarouge.

Suite a ces travaux, de nombreuses perspectives sont offertes tels que 1’étude de
I’effet de la température, de champ magnétique et des différents types d’interactions
¢lectron-¢électron, électron- phonon, etc...sur les propriétés de transport électronique de

superréseaux étudiés.
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