REPUBLIQUE ALGERIENNE DEMOCRATIQUE ET POPULAIRE
MINISTERE DE L'ENSEIGNEMENT SUPERIEUR ET DE LA
RECHERCHE SCIENTIFIQUE

CENTRE UNIVERSITAIRE DE TISSEMSILT

MEMOIRE
DE MASTER,

Présenté par :

» CHEREF Oualid
» NOUAOUR Abderrazzaq

Filiere: PHYSIQUES

Spécialité: Nanostructures Semiconductrices

Intitulé

Calculs des propriétés structurales et électroniques des massifs
GaSb et AlSb et de leurs superréseaux (GaSh),,/(ALSb),,.

Devant le jury composé de :

Président M". DAHMANE FETHALLAH MCA. C. Universitaire de Tissemsilt
Directeur de mémoire M'. BENALIA SALAH EDDINE Pr. C. Universitaire de Tissemsilt

Examinateur M'. ZERROUKI TAYEB MAA. C. Universitaire de Tissemsilt

Année universitaire : 2015/2016




REPUBLIQUE ALGERIENNE DEMOCRATIQUE ET POPULAIRE
MINISTERE DE L'ENSEIGNEMENT SUPERIEUR ET DE LA
RECHERCHE SCIENTIFIQUE

CENTRE UNIVERSITAIRE DE TISSEMSILT

MEMOIRE
DE MASTER,

Présenté par :

» CHEREF Oualid
» NOUAOUR Abderrazzaq

Fifiére: PHYSIQUES

Spécialité: Nanostructures Semiconductrices

Intitulé

Calculs des propriétés structurales et électroniques des massifs
GaSh et AlSb et de leurs superréseaux (GaSh),,/(AISb),,.

Mémoire soutenu le : 22/06/2016

Devant le jury composé de :

Président M". DAHMANE FETHALLAH MCA. C. Universitaire de Tissemsilt
Directeur de mémoire M'. BENALIA SALAH EDDINE Pr. C. Universitaire de Tissemsilt

Examinateur M". ZERROUKI TAYEB MAA. C. Universitaire de Tissemsilt

Année universitaire : 2015/2016




(Remerciements

Avant tout nous remercions Allah le plus miséricordieux, sans [ui nous
naurons J amais pu achever notre travail et grand salut sur notre pvophéte

Mohamed que salut soit sur lui.

Nous adressons nos vifs remerciements et sinceres gratitudes a notre
promoteur Mr. BENALIA Salaheddine qui a accepté d’étre notre encadreur
aﬁn de réaliser notre mémoire de ﬁn d’étude, pour ses eﬁ:orts dép[oyés, pour

) e . elep 2
ces précieux conseils, et son sens de responsabthte.
Nos sincéres remerciements a :

* Mr. DAHMANE Fethallah de nous avoir fai’c (honneur de présider e

Jury de ce mémoire.

* Mr. ZERROUK] Tayeb d’avoir accepté de faire partie du Jury, en qualité

d’examinateur.

Nous remercions particuliérement Mr. MERABET Mostefa, de nous avoir

aidés de réaliser ce travail.

Clest aussi un gvand p[aishr d’exprimer notre gratitude aux pevsonnels et
professews du centre universitaire de Tissemsilt qui nous ont aidés durant

toute la période universitaire.

En ﬁn nous tenons a remercions tous ceux qui nous ont encouragés de

loin et de prés pour réaliser ce projet de mémoire.



DEDICACES

CGridce a Allaty_jai pu terminer ce modeste travail que
Je dédie avec mes sentiments les plus profonds el un 1es gmwi
honneur -

A couw qui ont m aider, encourager, donner la volanle
POUI Conlinuer, ceux que je les porle loujours AANS MOoN Calr,
A mes chéres pareonts

A toute ma famille
A tous mes mpm’m al amis Sans a%aﬁplzbﬂ.

A toute ma promotion

Oudalid



DEDICACES

e dédie ce modeste travatl, avec mes senliments les plus

profonds .
A mes nrés chers parents
A mes trés chers frores et saours
A tous ma famille
A tous mes amis
A toute la promotion de physiqgue 201 $-20] 6.

A tous ceuw qui ont fdmﬁé leur lemps pour la science ¢l
d lous coux qui onl ulilisé lr science pour le bien e lr
Prospérilé de [ humanité

Abderrasaag



Abstract

This work focused on the study of quantum well superlattices based of the III/V
semiconductor materials (GaSh),,/(ALSb),,. These heterostructures have interesting properties of a
perspective structural and electronic. The most interesting feature of these compounds is the
presence of the quantum wells and potential barriers along of the structure. The possibility of
penetration of the holders of the charges in the potential barriers generated a coupling between
quantum wells leads to a continuity of wave functions of electrons and holes according to mini
bands of conduction and mini bands of valence along of the growth direction. The parameters
characteristics of these compounds which are the widths of the quantum wells and the widths of the

potential barriers at a significant influence on the properties and behavior of the system.

Keywords:
Superlattices, hétérostructures, quantum wells, potential barriers, penetration, coupling, continuity,
mini bands, the growth direction, parameters characteristics



Résumé

Ce travail s’est focalisé sur 1'étude des superréseaux a puit quantique a base des matériaux
semiconducteurs III/V (GaSh), /(AlSb),,. Ces  hétérostructures possédent des propriétés
intéressantes d’un point de vue structural et ¢lectronique. La caractéristique la plus intéressante de
ces composés réside dans la présence des puits quantiques et des barrieres de potentiels lors de la
structure. La possibilité de pénétration des porteurs des charges dans les barrieres de potentiel
généré un couplage entre les puits quantiques conduit a une continuité des fonctions d’ondes des
¢lectrons et des trous suivant des mini bandes de conduction et de valence le long de la direction de
croissance. Les parametres caractéristiques des superréseaux qui sont les largeurs des puits
quantique et les largeurs des barriéres du potentiel a une influence significatives sur les propriétés

et le comportement du systeme.

Mots clés :
Superréseaux, hétérostructures, puits quantiques, barriéres de potentiels, pénétration, couplage,
continuité, mini bandes, direction de croissance, parametres caractéristiques.
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Introduction générale:

Jour aprés jour, on assiste, dans notre monde a une évolution considérable dans tous les
domaines dans lesquels les matériaux ont de tout temps défini le niveau de développement de notre
civilisation. Au cours des dernieres années la science et la technologie des nanostructures prenante
une place prépondérante et joue un rdle trés important dans la vie technologique quotidienne, elle
est devenu un choix inévitable, surtout dans la recherche des applications et des propriétés
émergentes, c’est un tres large domaine et multidisciplinaire. Elles emportent un role déterminant
dans toutes les mutations technologiques moderne qui a posséde de matériaux qui allient a la fois
rigidité, résistance mécanique, ténacité ¢levée et une grande 1égéreté. Aucun matériau simple ne
permet de combiner ces caractéristiques physiques, et pour atteindre cet objectif il faut

nécessairement utiliser un nouveau type de matériau.

Jusqu'a un passé récent, I'histoire de la matieére condensée telle qu'on la raconte dans les livres
s’est singuliérement confondue avec celle des solides massifs et I’étude des propriétés de ces
matériaux. Ce que l'on appelle physique du solide n'est rien de plus que la physique des cristaux
massifs. Il est vrai que ces cristaux massifs présentent d'intéressantes symétries de translation qui
simplifient bien la vie des expérimentateurs et des théoriciens mais les propriétés dans lesquels ces
matériaux sont fourni restes toujours loin a de notre besoin. Malgré ceci, et portant ces cristaux ne
constituent qu'une toute petite partie de l'univers, ils offrent des multiples possibilités pour la
science des matériaux a de gagner un trés grand nombre des composés et des systéme structuraux
possedent des propriétés significatives, par le billet des alliages, en plus le role clé de la
nanostructuration et sous I’effet d’un control de la dimensionnalités, par conséquent un contrdle de
confinement quantique qui a aidé a la naissance de nouveaux génération des matériaux a des
importances trés prometteuses et de méme il conduit a la collecte de nombreux caractéristiques
dans un seul matériau ce qui engendre un nouvel voie de recherche en science des matériaux connu
par les hétérostructures de base dimensionnalités dont les dimensions sont a 1’échelle
nanométrique. Cela donne un nouvel esprit et un autre souffle a la physique de la matiére

condensée jusqu'a ce qu'elle soit devenue un trés vaste domaine en sciences physique.

En science physique les propriétés des matériaux jouent un réle trés déterminant pour le choix
des matériaux pour des applications technologiques émergentes. Ces propriétés sont définies par la
nature des liaisons chimiques, I’arrangement atomique et la microstructure. L’¢étude des relations

entre ’organisation a 1’échelle atomique, la microstructure et les propriétés des matériaux,
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constitue le domaine des matériaux nanostructurés qui sont des matériaux dans lesquels la
principale dimension de la microstructure est de l'ordre du nanométre, c'est-a-dire qu'une ou
plusieurs de leurs caractéristiques locales, telles que l'orientation du réseau cristallin, la densité
atomique ou la composition chimique varient a I'échelle nanométrique. La possibilité de faire varier
un ensemble des propriétés en agissant sur la microstructure a fréquemment abouti a la création de

nouveaux matériaux.

Avec la mise au point de techniques permettant d’¢laborer des matériaux dont les dimensions
sont nanométriques, un champ considérable s’est ouvert pour des matériaux nouveaux et des
propriétés ont ét¢ découvertes qui relévent de la physique (optique, électronique, magnétisme),
avec déja un ensemble treés important d’applications industrielles. Les nanomatériaux font I'objet de
nombreuses recherches, sont en plein développement et trouvent des applications diverses. Leur
importance a ¢été notamment soulignée dans les articles, les publications et les nouvelles
recherches.

En effet, le terme nanomatériau désigne aussi bien des matériaux divisés a I'extréme que des
matériaux possédant des structures a 1'échelle nanométrique. Les dimensions recherchées dans les
matériaux nanostructurés sont en général inférieures a 100 nm car c'est dans cette gamme
dimensionnelle que diverses propriétés commencent a évoluer de maniere significative en raison
d'un certain nombre d'effets de confinement. Une caractéristique donnée subit une modification
lorsque la propriété ou le mécanisme (ou encore la combinaison de ceux-ci) responsables de cette
caractéristique sont confinés dans un espace de dimensions inférieures a une certaine longueur
critique associée a cette propriété ou a ce mécanisme. En plus de leur comportement, I'utilisation
de ces matériaux dépend également de leur disponibilité, de leur colt, de leurs méthodes de
synthése et de fabrication. L’emploi des matériaux est aussi conditionné par les méthodes de

transformation, leur facilité de mise en forme et leur compatibilité avec 1’environnement.

Lors de la dernieére décennie les nanostructures semiconductrices ont déclenché rapidement un
intérét croissant, car ils présentent la possibilit¢ de révolutionner la conception des matériaux
traditionnels dans de nombreuses applications par le biais d'un contrdle structurel au niveau

atomique; ceci afin de les adapter a des besoins techniques spécifiques.

De ce fait on a découvert plusieurs types de «structures modulées» ot on peut encore définir

un réseau périodique sous-jacent qui conduit a la fabrication des structures de semiconducteurs
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(SC) en couches. Ces structures, appelées hétérostructures ont recu beaucoup d'attention en raison

de possibles applications dans des dispositifs électroniques et optiques.

La croissance et 1’étude d’hétérostructures semi-conductrices intégrant des matériaux
représentent un axe de recherche plus exploratoire. Les superréseaux semi-conducteurs peuvent
étre définis comme une nouvelle classe de matériaux semi-conducteurs ayant un arrangement
périodique des constituants d'une maniére qui n'existe pas dans la nature ce qui amenera

probablement une nouvelle génération de composants €lectroniques.

Ce travail s’est focalisé¢ sur I'¢tude des hétérostructures a puit quantique qui possedent
des propriétés intéressantes d’un point de vue structural et électronique. La caractéristique la plus
intéressante de ces composés réside dans la présence des puits quantiques et des barrieres de
potentiels lors de la structure. La possibilité de pénétration des porteurs des charges dans les
barrieres de potentiel généré un couplage entre les puits quantiques conduisant a augmenter la
densit¢ d’état des porteurs et ainsi a obtenir de faibles conductivités électronique. Les
hétérostructures a puit quantique a base des matériaux III/V sont extrémement intéressantes

puisqu’ils peuvent conduire a des performances trés excédant celles des matériaux conventionnels.

Actuellement, la prédiction des propriétés des matériaux dans lesquels sont €lectroniques,
optiques ou bien magnétiques par la simulation numérique est devenue le moyen le plus efficace et
le moins couteuse dans la recherche en sciences des matériaux. Dans ce cadre, plusieurs méthodes
de calcul ont ét¢ développées et en particulier, les méthodes ab-initio qui sont devenues aujourd'hui
un outil de base pour le calcul des propriétés structurales, électroniques et optiques des systémes
les plus complexes. Elles sont aussi un outil de choix pour la prédiction de nouveaux matériaux et

elles ont parfois pu remplacer des expériences trés coliteuses ou méme irréalisables en laboratoire.

Parmi les méthodes ab-initio utilisés dans le calcul des différentes propriétés des matériaux, on
distingue la méthode linéaire des orbitales muffin-tin (FP-LMTO). Il s'agit de I'une des méthodes
les plus utilisées dans les calculs quantiques aussi bien en physique de la matiére condensée qu'en
chimie quantique en raison de son application possible a des systémes de tailles trés variées, allant
de quelques atomes a plusieurs centaines voire des solides pour déterminer la structure électronique
en principe de mani¢re exacte des systemes structuraux dans le cadre de la théorie de la

fonctionnelle de la densité (DFT),.

De ce contexte, nous ¢étudions les propriétés structurales et électroniques des semiconducteurs

binaire (massif) GaSb et ALSb et de leurs superréseaux (GaSh),/(AlSb),, pour les quatre
3
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configurations (GaSh),/(AlSb),, (GaSh),/(AlSb),, (GaSbh)s;/(AlSb),, (GaSb),/(AlSb); en
utilisant la méthode linéaire des orbitales muffin-tin (FP-LMTO) au sein de la théorie de la

fonctionnelle de la densité (DFT).
Le travail que nous présentons est organis¢ en trois chapitres :

La premiére partie de ce manuscrit sera consacrée a quelques rappels théoriques sur les
semiconducteurs binaires III/V en particulier le GaSb et le AlISb leurs structures cristalline et
¢lectronique, ensuite elle se propose de rappeler les principaux effets de confinement quantique de
plus sera dédié¢ a la description des hétérostructures a puit quantique et leurs différent type , en
introduire les essentiels facteurs qui permettant de mieux appréhender les exigences imposées par
ces hétérostructures, notamment les largeurs des puits quantiques et les largeurs des barriéres de
potentiels qui sont des parametre fondamentales qu’elles convient d’optimiser pour obtenir des
performances de couplage ¢élevées et permettent d’évaluer les comportements de ces dispositifs a
puit quantique. En fine on conclue cette partie avec la description des superréseaux a puit

quantique, puis 1’effet de Stark et des diverses applications de ces nanosystémes.

Le second chapitre porte essentiellement d'une manieére plus ou moins détaillée sur les
méthodes de calcul de la structure électronique et en particulier la méthode linéaire des orbitales
muffin-tin (FP-LMTO) basée sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Apres un bref
rappel de I’équation de Schrodinger et I’hamiltonien exact d’un systéme nous décrirons les prés
approximations en méthodes de calcul qu’ont pavé la voie a la DFT, ensuite on passe a la
description détaillée des diverses étapes de développement de la DFT et nous concluons cette partie
a parler de notre méthode de calcul utilisé dans ce travail (FP-LMTO) qui est 1'une des méthodes
ab-initio qui sont devenues aujourd'hui un outil de base pour le calcul des propriétés électroniques

et structurales.

Le troisiéme et dernier chapitre se rapporte a la présentation de notre résultats de calcul obtenu
et a leur analyse voir la discussion concernant les propriétés structurales et électroniques des
binaires massifs GaSb et AISb et de leurs superréseaux (GaSh),/(AlSb),, pour chaque
configuration (GaSh),/(AlSb),, (GaSh),/(AlSb),, (GaSb);/(AlSb),, (GaSh),/(AlSb)5. Suite

aux calculs réalisés par la méthode (FP-LMTO).

Nous finaliserons ce travail par, une conclusion générale qui résume les différents résultats

obtenus et la liste des références bibliographiques.
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Chapitre I: Hétérostructures a puit quantique et superréseaux

I.1. Introduction:

Avant l'avénement de la nanotechnologie, la micro technologie a été utilisée dans tous les
systemes technologiques tels que les dispositifs électroniques qui vont des tailles dans la gamme
d’un micro metre a un millimétre. Parmi les matériaux utilisés dans la fabrication de ces dispositifs,

le silicium, ou il est considéré comme le nerf principal pour 1’industrie électronique.

D’apres le développement des technique moderne de la croissance cristalline et la purification,
les matériaux semiconducteurs offrent des multiples possibilités pour I’industrie électronique, par
le billet des alliages, dans lesquels le rdle clé de la nanostructuration. La physique des
hétérojonctions, des interfaces et des couches minces offre un intérét tout particulier car elles
peuvent présenter des effets dimensionnels inobservables dans les semiconducteurs massifs. Qui
conduit & une nouvelle révolution électronique sous le titre de la nanotechnologie, elle occupe
aujourd’hui la premiére place dans certain domaine et notamment 1’électronique et elle a remplacée
tous ce qui est micro, et permette de fabriquer des nanodispositifs de tailles plus petite d'environ
mille fois a propos de ce qui a précédé. Ce développement ameéne a une modification radicale sur
les comportements, en outre elle donne des nouvelles caractéristiques, plus performantes et plus

controlables.

Dans ce contexte les structures de base dimensionnalités donnent des intéréts trés importantes
pour I’obtention des propriétés que nous avons besoin, en particulier les hétérostructures a puit
quantique et notamment les superréseaux a puit quantique ou notre travail se concentre, et en tout
premier lieu les superréseau a puit quantique a base des matériaux semiconducteurs III-V,
principalement le superréseau GaSb/AlSb, pour cela nous devons parler au premier temps des
semiconducteurs III-V ou en se spécialise sur les composés qui constituent notre systéme, apres
nous allons pénétrer dans les profondeurs des structures de base dimensionnalité, exactement les

hétérostructures a puit quantique, exactement les superréseaux a puit quantique.

Les semi-conducteurs III-V a I’état nanostructure font un sujet d’actualité vus les multiples
applications technologiques. Les nanocristaux de ces semiconducteurs ont des propriétés qui
peuvent €tre mises a profit pour des modernes applications. Le but de ce chapitre est de donne une
idée générale sur l'objet de notre recherche, aprés un aspect historique sur les super réseaux nous
allons donner dans une premicre partie quelques notions relatives aux semiconducteurs III-V,
suivis par un rappel sur leurs propriétés structurales et électroniques. Ensuite nous présentons dans
la deuxiéme partie les structures de base dimensionnalités, les hétérojonctions, les hétérostructures,
aprés nous avons vu les structures a puit quantique et leurs différents types, puis, les structures a
double et multiple puit quantique, enfin en conclusion avec les super réseaux a puit quantique qui

sont le théeme major de cette mémoire.
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I.2. Aspect historique :

L'histoire des super réseaux a commencé depuis les années soixante du XXe siecle avec la
physique des hétérostructures par une proposition d'un laser a double hétérostructure par Zh.I.
Alferov [1] et Kroemer [2] en 1963. Apres, en 1966 Alferov publié le rapport du premier laser a
double hétérostructure sur la base de GalnP a 77K [3]. Deux années plus tard Zhores Alferov [4]
et Hayashi [5] réalisent un laser a double hétérostructure sur la base de GaAs / AlGaAs a la

température ambiante.

Le concept de superréseau a ét¢ introduit en 1969 par, Léo Esaki et Raphaél Tsu [6][7] ou ils
ont proposés une modification du systéme a multi puits quantiques dans lesquels les couches sont
développées de facon suffisamment minces suivant une périodicité unidimensionnelle. Initialement
I’idée s’apparaitre lors de l'observation du résonance de 1’effet tunnel dans les double et multiples
barriére de potentiels [8], ceci considéré comme le point de départ pour la réalisation des
superréseaux qui inspire un certain nombre de scientifiques des matériaux de I’époque [9][10]. Un
superréseau a été synthétisé et posseéde des propriétés électroniques exceptionnelles. L'introduction
du potentiel de superréseau perturbe la structure de bande de maniére a donner naissance a des
sous-bandes étroites séparées par des zones interdites, analogues au mod¢ele de bande de Kronig-

Penney [11].

En 1972, Esaki [12] a constat¢ que le superréseau GaAs GaAlAs [13] présentait une
résistance négative dans ses propriétés de transport, ce qui était, pour la premiere fois, interprété en
termes de l'effet de superréseau. En 1973, TSU et Esaki ont calculés la coefficient de transmission
de résonance pour les structures a doubles, triples et quintuples barriéres, qui conduit a la
dérivation des caractéristiques de courant-tension. Une année apres, juste en 1974, Gnutzmann et
Clauseker [14] ont soulignés une possibilité¢ intéressante a savoir l'apparition d'un superréseau a
gap directe constitué a partir des matériaux de gap indirecte, qui a été ensuite réexaminée par
Madhukar [15]. Dans la méme période, Esaki et Chang [16][17] mesurent les propriétés de

transport quantique pour un superréseau ayant un potentiel de liaison forte.

En 1975 DINGLE et al. [18][19] ont observés les structures des doubles puits quantiques [19]
et des états liés isolés [18] dans le spectre d'absorption optique et en 1977, un nouveau type de
superréseau, InAs-GaSb a été¢ découvert, appelé type II [20]. Puis, en 1978, Dingle [21] mis en
ceuvre avec succes le concept de réduire la diffusion de l'impureté par la modulation de dopage
dans les super-réseaux GaAs-GaAlAs, il a atteint une mobilité d'électrons qui a dépassé tous les

prévisions.
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En 1982, Mendez et ses collegues ont proposé et ont démontré l'utilisation d'un champ
perpendiculaire aux plans de puits pour changer a la fois I'énergie et la fonction d’onde de 1'état
fondamentale du puit quantique dans un, super réseaux [22] ce qui appelé l'effet de Stark
quantique, qui a été largement étudi¢ car il est la base des modulateurs et des dispositifs

optoélectronique.

En 1985 Chang et Giessen [23] ont €dité une synthése des travaux réalisés sur les super-
réseaux métalliques et semiconducteurs. Un transistor a effet tunnel résonnant avec une double
barriere fonctionne a la température ambiante a ét¢ démontré [24] en 1986 et divers autres
recherche sur les structures de super réseaux également ont été suggérés [25], mais les applications

pratiques de ces dispositifs ne sont pas encore beaucoup rapporté.

Au cours des derniéres années l'amélioration des différentes techniques de croissance de
couches minces tels que jets moléculaires MBE [26], organométalliques : MOCVD [27], phase
gazeuse : CVD [28] ont permis de réaliser des hétérostructures de haute qualité avec un controle
de dimensionnalité proche de l'espacement interatomique et avec des interfaces pratiquement

presque sans défaut .

I.3. Semiconducteurs III-V :

Les semi-conducteurs III-V sont constitués suivant la classification périodique de Mendeleiev
d'un élément du groupe III appelé cation (un non-métal ou bien un métal pauvre de groupe III) et
un ¢lément du groupe V appelé anion (un autre non-métal ou bien un métal pauvre de groupe V).

Le tableau 1.1 illustre les différents éléments pour €laborer des alliages semiconducteurs :

Tableau I.1: Morceaux choisis du tableau périodique (en gras : élements Il et V)

IA-B | IA-B | HIA IVA VA VIA | VIIA

Li73 Be* B’ ct N’ o® F

Nall Mg12 All3 8114 PlS Sl6 C117

Cu29 Zn30 Ga31 Ge32 As33 8634 Br35

Ag47 Cd48 In49 SnSO SbSl TeSZ 153

Au79 Hg80 TlSl Pb82 BiS3 P084 AtSS
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1.3.1. Structure cristalline :

La couche électronique périphérique des atomes de la colonne III comporte trois électrons de
valence sur ses derni¢res orbitales s et p. Tandis que la couche ¢lectronique périphérique des
atomes de la colonne V comporte cinq €lectrons de valence sur ses dernieres orbitales s et p. Donc

la liaison III-V résulte de I"hybridation sp’ des orbitale atomiques [29].

Cette liaison est covalente avec une iconicité négligeable de cause du rapprochement
d’¢lectronégativité entre 1’atome V, (anion) et 1’¢lément III (cation) [30] [31]. Cette propriété

fournit aux semi-conducteurs III-V leur structure cristalline [32].

La structure de ces matériaux III-V telle que GaSb et AISb est imposée par le caractere
covalent, chaque ¢élément III (respectivement V) a une coordination tétraédrique [33] avec quatre

atomes V (respectivement III). (Chaque cation d’étre au centre d’un tétracdre formé par les anions

et vice versa) (Figure I.1)

Figure L.1: Maille primitive zinc-blende (gris foncé : anion ; gris claire : cation)

Les majorités des composés III-VI et bien siir le GaSb et le AISb cristallisent dans la structure
cubique est celle de blende du zinc dite aussi sphalérite .Cette structure consiste en deux sous-

réseaux cubiques a faces centrées (cfc) imbriqués et d’écalés 1’un par rapport a I’autre d’un quart
de la grande diagonale du cube (une translation de (4l % %) suivant la direction (111)) [34]. Chaque

sous-réseau est constitu¢ exclusivement d’atomes III (cations) ou d’atomes V (anions) (figure 1.2)
L’aréte du cube, notée a est le parametre du maille du matériau [35]. Le tableau 1.2 illustre les

valeurs de a dont nous aurons besoin.
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Figure 1.2: maille zinc-blende d’un semiconducteur II1I-V binaire [30].

La maille contient 8 atomes et le motif est formé d’atomes en (0 0 0), (4l % %) + cubique

faces centrées dont les quatre atomes du groupe III (cations; Al, Ga) occupent les

positions (0 0 0), (0 % %),(2i 0 %),(2l % 0), et les quatre atomes du groupe V (anions; Sb)

. 111 133 313\ (331
occupent les positions |=-=), (===, (= =-=), (== -).
4 44)" \4 44)" \444)"\4 24

Tableau 1.2: Parameétres caractéristiques pour les principaux composés des binaires antimoniures

(Al ; Ga)-Sb a 300 °K [36].

Composé IlI-V Structure cristalline Groupe d’espace Paramétre de maille a(/f)
AISb Zinc-blende F43m(T,) 6.135
GaSbh Zinc-blende FA3m(T,) 6.096

La structure blende est d’une compacité maximale de 34%, d’une coordination tétraédrique de
4-4, d’une groupe d’espace F43m (notation internationale d’Herman-Mauguin) de -4 : pour ses
invariance par rotation de 2n/4 suivie d’une inversion (x3 axes <001>) ; 3 : pour celles par rotation
de 2n/3 (x4 axes <111>); m: pour celles par réflexion (x6 plans {110}) .La notation de

Schonflies lie a la structure zinc-blende est T4 pour Tétraédre [30].

Pour en conclure sur la structure zinc-blende, elle apparait comme un empilement de bicouche
anion-cation. La périodicité entre bicouche vaut la moiti¢é du paramétre de maille appelée

monocouche (MC).
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—

monocouche moléculaire (AISH ; GaSb)

NI Q

[001] /

Figure 1.3: Maille blende pour une surface orientée (001).

1.3.2. Structure de bande :

Lorsqu’on parle de la structure de bande de n’importe quel matériau, nous constatons que le
terme « gap » est largement répandu en toute description de toute situation. Par définition le gap est
la largeur de la bande interdite, c’est-a-dire la différence d’énergie entre le minimum absolue de la
bande de conduction et le maximum absolue de la bande de valence. Pour toutes les structures de
bandes des semiconducteurs on distingue deux modeles fondamentaux de gap ; le premier est les
semiconducteurs a gap direct ou les majorités des alliages semi-conducteurs binaires III-V et tout
en premier lieu l'antimoniure de gallium (GaSb) possédent cette structure de bande [37] (figure
[.4). En effet, dans une structure a gap direct, le maximum de la bande de valence (Ey) et
le minimum de la bande de conduction (E;) se trouvent au méme point de la zone de Brillouin
correspond au k=0 (points I'). Par conte dans le deuxiéme modele qui signifie les semiconducteurs
a gap indirect, le minimum absolue de la bande de conduction (E;) et le maximum absolue de la
bande de valence (Ey) sont situées en des points différents de 1’espace des k. Certaine alliages
semi-conducteurs binaires I1I-V, notamment I'antimoniure d'aluminium (AlSb), sont propriétaire de

cette structure de bande (figure 1.4). Le tableau 1.3 résume les énergies des bandes interdites et les
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types des gaps de notre composées semiconducteurs binaires utilisée dans ce travail de mémoire

(I'antimoniure de gallium (GaSb) ; I'antimoniure d'aluminium (AISb)) :

Tableau 1.3: Bandes interdites, masses effectives et types de gap des principaux composés des binaires

antimoniures (Al ; Ga)-Sb a 300 °K

Compose III-V L énergie de gap (Eg) m;/mg, Type de gap
AISb 1.616 0.12 indirecte
GaSb 0.727 0.047 direct

Les majorités des composées semiconducteurs binaire, et notamment les III-V qui ont une
structure cristalline de blende du zinc, ont une structure de band similaire de l'antimoniure de
gallium (GaSb) pour les structure ayant un gap direct, et similaire de l'antimoniure d'aluminium
(AISDb) pour les structure ayant un gap indirect. C’est ce qu’on appelle les structures des bandes
typiques de la famille semiconducteurs III-V avec quelques différences concernant les énergies

des bande interdites et les énergies des bandes permis.

Tvaliée L-vallée

XW\TZ

2.300

X-vallée

Y Y
%.H

/N

H-H
L-H

/I\

GaSh

AlSb

Figure 1.4: structure de bande du semiconducteur, GaSb a I’gauche et AISb a [’adroite, elles sont
représentés schématiquement seulement pres de Point de haute symétries
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1.4. Nanostructure semiconductrices :
1.4.1. Le confinement quantique :

Dans un cristal, le confinement du mouvement des électrons (trous) doit étre possible suivant
au moins une des dimensions choisis de I’espace par la restriction du déplacement des portraire de

charge sur une distance L inférieure a leur longueur d’onde de De Broglie qui définit par :

h h h
L<i= p  J2ZmiE  J2miKT

Ou E est I’énergie de I’¢électron (trou) par rapport au bas de la bande de conduction (haut de celle
de valence), supérieure a I’énergie thermique k7 sinon la quantification est occultée par I’agitation

thermique. A est typiquement de 1’ordre de quelques dizaines de nm.

1.4.2. Structure de base dimensionnalité :
La rédaction de la dimensionnalité produite par le confinement quantique des €lectrons (trous)
dans une couche mince de semiconducteur conduit a un changement radical dans leur

comportement [38].

Ce principe peut étre développé en réduisant encore la dimension de I'environnement de
I'électron (trou) a partir d’un massif de trois dimensions a un puit quantique de deux dimensions et
encore a un fil quantique unidimensionnel et éventuellement a un point quantique sans dimensions

[38].

Dans ce contexte, bien sir, la dimension se référe aux nombres de degrés de libert¢ de
I'impulsion d'¢lectron ; en effet, dans un puit quantique I’électron est confiné dans une direction
alors que le nombre de degrés de liberté se réduise a deux. Dans un fil quantique, 1'électron est
confinée dans deux directions, au lieu d’une direction dans un puit quantique, donc, par
conséquent, les degrés de liberté sont réduite a un. Dans une boite quantique, 1'¢lectron est confinée

dans toutes les trois dimensions, donc le nombre de degrés de liberté devient zéro [43][44].

Pl . e -
3D 2D ID oD
Volume Puit quantique Fil quantique Boite quantique

Figure L5: Structures a base dimensionnalité, de gauche a droite: volume (massif), puit quantique, fil
quantique, boite quantique.
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D’apres le paragraphe précédent, si le nombre de degrés de liberté sont étiquetés par Np; et le
nombre de directions de confinement sont étiquetés par Np, alors il est clair que : Np; + Np, = 3

Pour tous les systémes a I'état solide, le tableau 1.3 illustre les trois probabilités de confinement
possible.

Tableau 1.4: Le nombre de degrés de liberté Np; et le nombre de direction de confinement Npc pour le

mouvement des électrons dans quatre systemes a l’état solide [38][40].

Systéeme Npi | Npc
Volume 3 0
Puit quantique 2 1
Fil quantique 1 2
Boite quantique 0 3

Parmi les caractéristiques des Structure de base dimensionnalité par rapport aux massifs au
niveau de la structure électronique est la quantification des niveaux [41], c’est a dire, il y’a un

passage de I’¢lectron libre ou presque libre au domaine de I’¢lectron 1ié (figure 1.5).

DXE) DXE) DXE)

D(E)
i »E >E
Ec

/1
4

/
/
/

>E

! ! i
Ee 2 Ee

Volume Puit quantique Fil quantique Boite quantique

Figure 1.6: diagramme énergétique de confinement, de gauche a droite: volume (massif), puit quantique, fil
quantique, boite quantique.

1.4.3. L’hétérojonction :

On parle de I’hétérojonction lorsque deux tels matériaux sont placés adjacents 1'un a 1’autre.
Dans ce processus il faut prendre en compte une condition principale que les bandes interdites du

deux semiconducteurs participants sont en générale différentes [42] (figure 1.7).

Figure 1.7: Deux semiconducteurs dissemblables avec des bandes interdites différentes jointes pour former une
hétérojonction.
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La discontinuité soit dans la bande de conduction ou la bande de valence peut étre représenté

par un terme de potentiel constant [42][43] (figure L.8).

v A 1
1
1
1
Bande de
conduction
>
1
I |-
Bande de 7
valence
1
1
1
1
Vv !

Figure 1.8: formation de potentiel unidimensionnel V(Z) dans la bande de valence et la bande de
conduction pour une hétérojonction entre deux matériaux différents

1.4.4. L hétérostructure :
Les hétérostructures sont formées a partir de deux ou plusieurs hétérojonctions, c’est-a-dire,
elles sont constituées par [’alternance successive de deux ou plusieurs couches des semi-

conducteurs différentes [43].

Pour réaliser ces dispositifs, il faut bien adapter le choix des matériaux répondant a nos
besoins. Les principaux parametres pilotant pour la réalisation d’une bonne hétérostructure sont les

suivantes:

» Les matériaux entre dans la construction de ces hétérostructures posseéde les
mémes structures cristallines

» Les paramétres de maille des couches successives utilisées dans ce processus sont
accordés de sorte a limité les contraintes, donc les défauts soit minimisés le maximum.

» Les énergies des bandes interdites des matériaux constitutifs sont suffisamment

différentes et que leurs affinités électroniques sont également différentes.

Ces conditions doivent €tre bien vérifiées pour que les hétérostructures soient réalisées. La
figure 1.8 reporte les énergies de bandes interdites en fonction des paramétres de maille pour
quelques-uns des systémes cubiques de trois grandes familles de semiconducteur : II-VI, III-V et

IV-1IV. Cette figure nous permet de voir la majorité des combinaisons possibles.
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Bande interdite (e¢V)

Paramétre de maille, a(A)

Figure 1.9: Energie de bande interdite a 4K en fonction du paramétre de maille, pour différents
semiconducteurs 1V, IlI-V, II-VI (les matériaux a gaps directs sont reportés en symboles pleins, les indirects
en creux)

Dans une hétérostructure la répartition de la bande interdite a une caractéristique importante
de manicre que lorsqu’ en met en contact deux semiconducteurs, les alignements relatifs des
extrema des bandes de valence et des bandes de conduction vont jouer un role déterminant pour les
propriétés électroniques du systeme considéré. Le choix des matériaux d'un dispositif prend
énormément en compte la nature de I'alignement de bande d'énergie de ces constituants. Van Del
WALL et al. [44] présente une étude concernant 'alignement relatif de bande interdite d'une large

famille des matériaux présentés sur la figure 1.10.

Energie (eV)

:
T

Figure 1.10: Diagramme de structure de bande interdite pour une nombreuse variété de semi-conducteurs

[49].
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L’¢étude des hétérostructures et leur utilisation devient aujourd’hui un domaine plus courant
surtout dans les applications technologique moderne. La partie de ce domaine qui concerne I’étude
des alignements des bandes résultent des juxtapositions des constitutifs utilisés pour la fabrication
des hétérosysteémes reste une branche trés vaste et presque inconnue, pourtant elle est fondamentale
pour sélectionner les propriétés, leur détermination expérimentale peut s’avérer difficile, et donc
les connaissances exactes de ces alignements demeurent incomplétes. Il existe aussi plusieurs
travaux théoriques qui estiment les valeurs du décalage de bandes, grandeur typiquement choisie
pour exprimer I’alignement des bandes entre semiconducteurs [44][45], comme illustré dans la
figure 1.10. D’apres cette figure (figure 1.10), les alignements de bandes entre semiconducteurs
peuvent étre regroupés en trois familles, qui couvrent tous les cas de figure possibles qui sont
résumés dans la figure I.11.

BC BC

BC

BV

BV

BV
Type 1 Type II (a) Type II (b)

Figure L11: Les différents alignements des bandes entre semiconducteurs.

Un autre type d’alignement est trés important nous ne sommes pas venus le mentionné
précédemment, apparaitra lorsqu’on met en contact deux matériaux de gap différent répondant a
tous les conditions précités pour formés une hétérojonction (respectivement hétérostructure) et 1’un

de ces matériaux posséde une structure de bande inversée (I’exemple de HgTe).

BC

BV

Figure 1.12: Alignement des bandes entre semiconducteurs de type 111
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1.4.5. Hétérostructure a puit quantique

Lorsqu’on prend en sandwich une couche mince d'un semiconducteur entre deux méme

couches mince d’un autre semiconducteur pour constituer une hétérostructure (double

hétérojonctions), quelle que soit leur type d’alignement, on observe [’apparence d’un puit

quantique et des barrieres de potentiels lors de la structure. Les électrons sont confinés dans le

matériau de la bande de conduction de petite énergie ou les trous sont confinés dans le matériau de

la bande de valence de grande énergie. Suivant la direction de croissance, le déplacement des

¢lectrons (trous) vont étre discret alors qu’ils gardent leur mouvement libre dans les autres

directions.

LB n LW [ LB
. . Confinement des
: AE, -——— e 4 électrons
7y B &
Egi = : @ : Ea
: v .
: E :
: V2 Confinement des
i AE, .
v v
Evi : . - b
Ly - L : Ly

Figure 1.13: Diagramme de bandes d’énergie d’une hétérostructure a simple puit quantique.

D’apres qui précede, il est clair de notés que :

>

Les largeurs des puits quantiques sont les épaisseurs des matériaux ou les porteurs des
charges sont confinés selon la direction de croissance.

Les profondeurs des puits quantiques (les hauteurs des barbiéres des potentiels) sont données
par la différence entre les énergies des bandes de conduction AEc pour les électrons et la
différence entre les énergies des bandes de valence AEy pour les trous.

Les ¢énergies des bandes de conduction et de valence des matériaux ou le confinement des
porteurs des charges existe sont maintenant quantifiées c’est-a-dire seules certaines valeurs
d’énergies sont maintenant accessibles, elles forment un spectre discontinu.

Ces énergies quantifiées sont appelées énergies de confinement. Elles dépendent de plusieurs
parametres : la hauteur de la barriére de potentiel (la profondeur du puit quantique) et la

largeur du puits : AE¢/Ly et AEy/Ly....etc
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Selon la nature d’alignements ente les bande en distingue des types de puit quantique

différents, ils se classifient dans trois familles principales :

1.4.5.1. Hétérostructure a puit quantique de type I :

Un puit quantique de type I correspond au cas ou deux mémes semiconducteurs a grand gap
sont mis en contact avec I’intermédiaire d’un autre semiconducteur a petit gap, et dont les extrema
des bandes des conductions et des bandes des valences sont situés dans la méme couche (méme
semiconducteur). Les porteurs des charges (électrons et trous) sont confinés dans le matériau de
petit gap qui forme le puit quantique enchassé par le matériau de plus grand gap qui forme les
barrieéres de potentiel, par conséquent les €lectrons et les trous sont piégés dans le méme matériau,
leurs recombinaisons seront importantes et la répartition des différences de bande interdite entre la
bande de valence et la bande de conduction dépend de la nature des deux différents matériaux

considérés [46][47][48][49].

Ec -~
AE Confinement des
: c _— électrons
A

Eg i : b
: 4
Confinement des
. -—— e - e—— trous
: AE,

Eyv B ANENES A

Figure L. 14: hétérostructure a simple puit quantique type 1.

1.4.5.2. Hétérostructure a puit quantique de type II :

Contrairement au cas précedent, dans un puit quantique de type II, le maximum des bandes de
valences et le minimum des bandes de conductions des semiconducteurs utilisés ne se trouvent pas
dans la méme couche (méme semiconducteur), mais sont spécialement séparées, de sens que le
premier semiconducteur joue le réle de puits quantique pour les €électrons et de barriére de potentiel
pour les trous ou le deuxieme semiconducteur joue le role de puits quantique pour les trous et de
barriere de potentiel pour les électrons; Cela donne une hétérostructure dans laquelle les
¢lectrons et les trous ont tendance a ne pas se retrouver dans le méme matériau, leurs
recombinaison seront beaucoup moins probables [46][47][48][49]. Les bandes d'énergie interdite
de chaque semiconducteur soient bien connues, la fagon dont se répartit la différence de bande
interdite reste un sujet trés controversé€. Les travaux les plus récents indiquent un décalage au

niveau de la bande de valence de 'ordre de 1 eV [44].
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Confinement des
e électrons
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E E Eg2
By e———
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trous
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Figure L15: hétérostructure a simple puit quantique type I1.

1.4.5.3. Hétérostructure a puit quantique de type II décalé:

I1 existe un autre modele de puit quantique de type 11, appelé puit quantique de type II décalé,
c’est un cas spécial de puit quantique de type II, ou les bandes interdites sont en chevauchement,
c’est-a-dire la bande de conduction du premier semiconducteur a une énergie inférieure a celle de
la bande de valence du deuxiéme semiconducteur. On dit qu’on a une structure a “’gap brisé¢’’. Il en
résulte une structure typique telle que celle de la figure 1.16 ou les électrons confinés dans le puits
d’¢électrons du deuxiéme semiconducteur sont en face des trous confinés dans le puits de trous du

premier semiconducteur [46][47][48][49]

7y Ec
By
\4 Ey
Confinement des Confinement des
électrons -—————— = trous

A
E EgZ
v

Figure 1.16: hétérostructure a simple puit quantique type Il décalé.

1.4.5.4. Hétérostructure a puit quantique de type III :

Un puit quantique de type III correspond au cas ou un semiconducteur a plus petit gap est mis
en contact avec un semiconducteur a grand gap, et dont les extrema des bandes de conductions et
des bandes de valences sont situés dans la méme couche (méme semiconducteur) avec 1’un des
semiconducteurs posséde une structure de bande inversé [46][47][48] (I’exemple de HgTe). Les
¢lectrons et les trous sont confinés dans la méme couche c’est-a-dire méme puit quantique, un

exemple de ce type est le CdTe/HgTe [50][51][52].
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Ec =p—
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Figure L.17: hétérostructure a simple puit quantique type 111

Ces hétérostructures soit de type I, II, ou III ne font intervenir qu'un seul puit quantique et
deux barrieres de potentiel. On les appelle les hétérostructures a simple puits quantique, chaque une
forme I’entité unitaire de construction des hétérostructures a double et multiple puits quantiques,
également de type I, II ou III. En conclusion, dans une hétérostructure a puits quantiques, si le

nombre des puits quantique €gale a n, le nombre de barriéres de potentiels égale a n+1.

1.4.6. Hétérostructure a double puit quantique :

Dans une hétérostructure si le nombre des puits quantiques n égale a deux, par conséquent le
nombre des barrieres des potentiels égale a trois ici on parle d’une hétérostructure qu’on I’appelle
hétérostructure a double puit quantique. Un nouveau caractére d’importance apparaitre au cours de
ces hétérostructures, c’est la distance entre les deux puits quantique qu’on le nomme la largeur de
la barriere de potentiel, la variation de cette largeur a des effets considérables sur la structure, nous
les examinerons plus tard. Une autre caractéristique distingue cette structure, est la présence de
deux modéles ['un est appelé structure a puit quantique symétrique et 1’autre structure a puit

quantique asymétrique, ceci revient aux largeurs des puits quantiques si elles identique ou non.
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Figure 1.18: hétérostructure a double puit quantique type I, a gauche symétrique et a droite asymétrique.
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Il est a noter que nous avons choisi ce type de puit quantique (type I) dans les exemples a
cause que notre étude appartient aux ces type d’hétérostructure et pour bien clarifier les idées et

mieux comprendre. Dans tout ce qui suit les exemples seront par ce type d’hétérostructure.

Suivant le type de ’entité unitaire de construction (le type de puit quantique), on distingue
trois types des hétérostructures a doubles puits quantiques, dont chaque une possede deux
structures, symétrique et asymétrique. De ce fait, on a 6 (3x2) types ou bien modeles de ces

hétérostructures (figure 1.19).

—  Symétrique
»  Typel
| Asymétrique
»| Symétrique
Hétérostruct :
étérostructure a J Type 1
double puits quantiques
»| Asymétrique
»| Symétrique

by Type 111

o Asymétrique

Figure L.19: Représentation schématique des différents types des hétérostructures a double puit quantique
1.4.7. Hétérostructure a multi puits quantiques :

Un systeme de n puits quantiques séparées par n+1 barrieres de potentiels est appelée systéme
a multi puits quantiques. Le comportement physique de ce type d'hétérostructure dépend des
largeurs des barrieres insérées entre les différents puits quantiques et aussi les largeurs de ces
méme puits influés sur les propriétés. Ici si les largeurs des puit quantique sont égales d’une part,
et les largeurs des barrieres de potentiels sont aussi égales d’autre part, on parle sur des structures a
multi puit quantiques symétrique soit de type I, de type II ou bien de type III, sinon on a une

structure a multi puits quantiques asymétrique également de type I, 11, ou IIL.
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Figure 1.20: hétérostructure a multi puit quantique type I, a gauche hétérostructure a multi puit quantique
symétrique et a droite hétérostructure a multi puit quantique asymétrique.

Comme nous 1’avons vu précédemment qu’une hétérostructure a double puits quantiques

possede six types, également pour les hétérostructures a multi puit quantique qu’elle a aussi six

types ou modeles (figure 1.21).

Hétérostructure a

multi puits quantiques
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\ 4
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»| Asymétrique
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Type 1
Asymétrique
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Figure 1.21: Représentation schématique des différents types des hétérostructures a multi puit quantique
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1.4.8. L’effet tunnel :

L'effet tunnel désigne la propriété que possede un objet quantique de franchir une barriére de
potentiel méme si son énergie est inférieure a I'énergie minimale requise pour franchir cette
barriere. C'est un effet purement quantique, qui ne peut pas s'expliquer par la mécanique classique.
Pour une telle particule, la fonction d'onde, dont le carré du module représente la densité de
probabilité de présence, ne s'annule pas au niveau de la barriére, mais s'atténue a l'intérieur de la
barriere, pratiquement exponentiellement pour une barriére assez large. Si, a la sortie de la barriere
de potentiel, la particule posséde une probabilité¢ de présence non nulle, elle peut traverser cette
barriere. Cette probabilité dépend des états accessibles de part et d'autre de la barriére ainsi que de

l'extension spatiale de la barriere.

NN
E VATAY R

0 a x

Figure 1.22: Représentation schematique de [ effet tunnel.

1.4.9. L’effet tunnel résonnant :

L'effet tunnel résonnant apparait lorsque I'énergie de la particule incidente est égale a 1'énergie de
l'un des états discrets du puits quantique. La probabilité de passage a travers chacune des barriéres
d'entrée ou de sortie seule est trés faible mais la résonance avec le niveau du puits va piéger la
particule quantique, ce piégeage va permettre a la particule de traverser l'ensemble. La

transmittivité de la barriére peut approcher l'unité, méme pour des barriéres épaisses.

v,

TN
) AR

0 a x

Figure 1.23: Représentation schématique de [’effet tunnel résonnant.

1.4.10. Hétérostructure a multi puits quantiques non couplés :
Dans une structure a multi puits quantique (double puits quantiques respectivement) si les

conditions suivantes sont vérifiées :

» Si les largeurs des puits quantiques sont supérieurs a la longueur d’onde de De Broglie de
I’¢électron (trou), de tel sorte que ces derniers sont complétement confinés dans les puits
quantiques donc ses probabilités d’étre presque nulle ou inexistante pour traversent les

barricres de potentiels, par conséquent I’effet tunnel devient inobservable.
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» Si la condition précédente n’existe pas c’est-a-dire les largeurs des puits quantiques devient

petites, les porteurs ne sont pas compleétement confinés dans les puits donc I’effet tunnel

d’étre possible a observé mais les largeurs des barrieres des potentiels sont supérieures a la

longueur d'onde de De Broglie (1), les ondes qui franchi les barriéres n’interagissent pas et

disparaitraient exponentiellement alors I’effet tunnel résonnant ne se produit pas.

Donc les puits quantiques sont totalement découplés, en d'autres termes, ils sont indépendants

l'un des autres, ici on parle des structures a multi puits quantiques indépendants ou non couplés.

Ec

Ey

Figure 1.24: hétérostructure a multi puit quantique type I découple.

1.4.11. Hétérostructure a multi puits quantiques couplés :

Lorsqu’on parle d’une structure a multi puits quantiques couplés ou dépendante (double puits

quantiques respectivement), il faut bien que les conditions suivantes sont vérifiées :

» Les largeurs des puits quantiques sont égales a la longueur d’onde de De Broglie des

¢lectrons (trous), de tel sorte qu’ils ne sont pas complétement confinés dans les puits

quantiques donc ses probabilités pour traversent les barrieres des potentiels devenir non

nulle, par conséquent 1’effet tunnel doit étre possible a observer.

» Les largeurs des barrieres de potentiels sont aussi inferieurs a la longueur d'onde de De

Broglie (L) de tel sorte que ’effet tunnel résonant s’existe, donc les ondes qui franchi les

barricres interagissent entre eux.

Ec

Ey

.......

.....

Fioure I.25: hétérostructure 4 multi puit quantique type I couplé.
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1.4.12. Superréseaux a puit quantique:

En physique des nanostructures semi-conductrices, un super réseau est un empilement
périodique des couches ultraminces de 1’ordre de plusieurs nanomeétres ou un couplage quantique
doit étre possible entre ces couches fines. Dans un autre sens un superréseau est une structure de

multi-puits quantiques couplés.

< »
<« »

)y

SCI SCII SCI SCII SCI SCII SCI SCII

<+« [’épaisseur de SCI noté L, <> [’¢paisseur de SCII noté L,
<+ [a période noté L

Figure 1.26: Alternance successif de deux couches ultraminces des semiconducteurs différents forment entre
eux un superréseau, « L » est la période d’un superréseau.

L’idée est que si les différentes couches sont suffisamment minces, les porteurs des charges
(trous et électrons) ont alors accés a un continuum énergétique selon des « mini-bandes »
contrairement a ce qui se passe dans un puits quantique ou ils accedent a des niveaux €nergétiques

discrets.

Ey

mini-bande de conduction mini-bande de valence

Figure 1.27: Configuration d’un superréseau a multi puits quantiques
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Afin d'obtenir un super réseau, il faut que nous devons bien vérifier les conditions suivantes :

» Les largeurs de tous les puits quantiques au cours de la structure sont égales et aussi sont
inférieurs a la longueur d’onde de De Broglie dont 1’effet tunnel soit vitrifié.

» Les largeurs de tous les barriéres des potentiels sont également égales et aussi de 1’ordre de
la longueur d’onde de De Broglie de tel sorte que I’effet tunnel résonant devient existant.

» Lasomme de chaque deux largeurs successive, la largeur d’un puit quantique d’une part,
plus la largeur d’une barricre de potentiel d’autre part, sont égales deux a deux au long de la
structure ce qu’on appelle la périodicité du super réseau c’est une condition qu’il faut bien
vérifier c’est-a-dire : Lw; + Lg;= Lwz + Ly =...= Lwn + Ly = L ou L : est la période du

superréseau.

Le Superréseau est donc le résultat d’une succession périodique de puits quantiques fortement
couplés qui se traduit par une ‘’quasi-structure de bande équivalente’’ formée par les niveaux
quantiques des particules chargées (électrons et trous) confinées dans les puits en forte couplage
entre eux ce qui se traduit par leur élargissement en ‘’mini-bandes’’. Les mini-bandes d’un super
réseau sont 1’analogue des bandes d’énergies dans les solides, qui se forment sous I’effet d’une
variation périodique de potentiel due a I’alternance de matériaux, au méme titre que les bandes
d’énergies qui se forment a cause de I’espacement périodique des potentiels des atomes dans un

cristal. [53]

Les énergies de ces mini bandes de conduction et de valence sont dépendantes de 1'épaisseur
des constituants des couches utilisées (les largeurs des puits Lw et les largeurs de barrieres Lp)
donc de la périodicité du super réseau et aussi dépendantes des hauteurs des barri¢res des potentiels

également les profondeurs des puits quantiques qui sont AEc et AEy.

1.4.12.1. L'effet Stark :

En physique atomique, l'effet Stark (du nom de son découvreur Johannes Stark) est la
modification des états électroniques sous l'action d'un champ électrique qui se traduit par
I'éclatement et le décalage de raies spectrales en plusieurs composantes. En physique des
nanostructures semi-conductrices le principe est toujours le méme de sens que lorsqu’un
superréseau de puits quantiques est soumis a un champ électrique, leur symétrie va se briser car le
champ va induit un potentiel variant linéairement et par conséquent les états d’énergie des puits
quantique va changer et les fonctions d’ondes également [54] par ailleurs il est bien noté que ’effet
Stark léve la dégénérescence des bandes énergétiques, spécialement celles des bandes de valences

(dégénérescence de Kramers) [55].
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Lors de I’utilisation des dispositifs a systtme de base dimensionnalit¢ et notamment des
systemes de structure a puits quantiques, on a déja appliqué une tension électrique pour que ces
dispositifs fonctionnent et donc 1’effet Stark devient incontournable dans la plupart des
applications é¢électroniques. Il a été¢ largement étudié et considéré comme la base des nombreux

dispositifs et des modulatrices optoélectroniques.
EC O

Confinement des
— o — .
électrons

Confinement des
trous

a

Ey
Figure 1.28: Décalage de Starck

1.4.13. Les applications des hétérostructures a puit quantique :

Les recherches menées au cours des derniéres années dans le domaine des nanostructures
semiconductrices atteint des avancées et des progres significatifs a la fois sur les hétérostructures
a puit quantique et sur les performances de leurs constituants utilisés. Les superréseaux a puit
quantique et par ses nombreuses propriétés quelle fournissent offrent un intérét trés particulier et
donnent des résultats plus prometteurs.

Les systémes de base dimensionnalité et en spécifiant les hétérostructures a puit quantique ont
des nombreuses applications en optoélectronique et bien slir en électroniques, on peut ajuster
I'énergie de la transition optique entre les états quantifiés de valence et de conduction par le choix
de I'épaisseur du puits quantique. Par ailleurs il est ainsi possible de réaliser des lasers avec un
meilleur rendement de conversion (énergie €lectrique / énergie lumineuse) que celui des lasers a

semiconducteurs massifs. Nous allons citer brievement quelques applications :

1.4.13.1. Les diodes Emettrices de Lumiére LED :

Des applications tres fréquente des hétérostructures a puit quantique a des conséquences tres
importantes sur les propriétés optoélectroniques surtout dans les récepteurs (photo-détecteurs) et en
particulier les diodes électroluminescente (Diodes Emettrices de Lumic¢re DEL, en anglais : Light-
Emitting Diode, LED), ces dispositif optoélectronique capable d’émettre de la lumicre lorsqu’ils
sont parcouru par un courant électrique. Les hétérostructures a puit quantique permettent de
minimiser la densité de courant de seuil d’émission et de maximaliser le rendement et le gain
optiques. C’est pour ces raisons que ces systéme a base dimensionnalités sont trés recherchées pour

fabriquer des émetteurs de lumiere LED et surtout LASER.
27



Chapitre I: Hétérostructures a puit quantique et superréseaux

1.4.13.2. Les lasers a cascade quantique :

Les hétérostructures a puit quantique sont également utilisées pour fabriquer des structures
laser particulieres basées sur des transitions intra-bandes. Et tous en premier lieu les Laser a
Cascade Quantique (QCL pour Quantum Cascade Laser) qui sont formés a partir d’une succession
de puits quantiques congus sous forme de superréseau, Contrairement aux autres lasers a semi-
conducteur, ces types sont des laser a semi-conducteur, pouvant émettre de l'infra-rouge moyen a
l'infra-rouge lointain ou 1I’émission de photons est obtenue par un processus de recombinaisons

entre les états fondamentaux et excités de la méme bande et dans le méme puits quantique.

Les applications des hétérostructures a puit quantique jouent un rdle trés important dans
plusieurs domaines, spatial, militaire et civil, ce qui lui fait bénéficient la confiance des
scientifiques et des chercheurs et de les rendre de briller plus, celles-ci montre ses importances et
maintenir leurs prestiges. Le développement des domaines d'utilisations et le passage au marché a

plus grande échelle devient aujourd'hui trés prospérés.

L.5. Conclusion :

L’intérét des structures artificielles de basse dimension pour la nanotechnologie a suscité un
réel enthousiasme, tant du point de vue théorique que du point de vue expérimental. L’origine
physique de cette supériorité est principalement liée a une augmentation de la densité d’état lorsque
les porteurs de charge sont de plus en plus confinés. De plus, dans une structure de basse
dimension, les degrés de libert¢ pour moduler les propriétés électronique et optique, sont plus

importantes que dans une structure a 3D.

Dans ce chapitre, nous avons tent¢ d’expliquer les points essentiels sur les propriétés
structurales et ¢électroniques des semiconducteurs III-V et on particulier les composés binaire AISb
et GaSb, et également nous avons étalé les bases théoriques indispensables a la compréhension des

hétérostructures a puit quantique, et notamment les superréseaux a puit quantique.

Les hétérostructures a puit quantique, spécialement les super réseaux a puit quantique, forment
une famille extrémement riche. Il est trés important d’étudier cette variété d’hétérostructures a puits
quantiques qu’elle est tres différente par leur géométrie et par leur conception. Les superréseaux
ont pour objectif de contrdler le confinement quantique des porteurs de charges (électrons et trous)
par le controle des épaisseurs des couches participantes et leur composition, et donc le contrdle de
la périodicit¢é du superréseau. Par ces billets, on a déja contrdlé les propriétés de ces
hétérostructures, et par conséquent, le controle des parameétres d’optimisation du fonctionnement
des composants électroniques et optoé¢lectroniques, dans lesquelles ces hétérostructures jouent le
role des zones actives. Cette richesse qui n’existe pas dans les matériaux massifs a permis

d’obtenir des nanosystémes a des propriétés de haute performance.
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En résumé:

Massif (Volume)

\ 4

Hétérojonction

A\ 4

Hétérostructure

v

Hétérostructure a
puit quantique

Type 1

Type 11

Hétérostructure a double
puit quantique

Symétrique

!

Asymétrique

v

Hétérostructure a multi
puit quantique

A 4

Couplé

\ 4

Superréseaux

Figure 1.29: Schéma représente le résumé de différents hétérostructures a puit quantique a partir des

}

Découplé

massifs jusqu’a les superréseaux a puit quantique.
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Chapitre Il : Méthodes de calcul

I1.1. Introduction:

L'un des probléemes fondamentaux de la physique et la chimie est la description de la structure
et la dynamique des systemes a plusieurs é€lectrons. Dans le but de résoudre de ces problémes
physiques pour lesquels la théorie est déja existé, la physique numérique (ou parfois physique
informatique) bénéficie un nouveau voie de recherche qui a déja fait ses preuves en science des
matériaux en outre elle désigne I'exécution d'un programme informatique sur un ordinateur ou
réseau en vue de simuler un phénomeéne physique réel et complexe c’est I'¢tude et I'implémentation
d'algorithmes numériques. Elle est souvent considérée comme une sous-discipline de la physique
théorique mais certains la considérent comme une branche intermédiaire entre la physique

théorique et la physique expérimentale.

En général, les physiciens définissent un systéme et son évolution grace a des formules
mathématiques précises. Il arrive souvent que la solution des équations basées sur les principes de
la physique fondamentale ne soit pas adaptée a la description du systeme. Ceci est particulierement
vrai dans le cas de la mécanique quantique, ou seulement une poignée de modeles simples
possedent des solutions analytiques complétes. Dans les cas ou les systémes ont seulement des

solutions numériques, des calculs numériques sont employés.

La physique de la matiere condensée a pour objectif d’expliquer les propriétés électroniques
des systemes d’€lectrons en interaction et cela en se basant sur I'équation établie par Erwin
Schrodinger en 1925 [56]. En fait, la connaissance des propriétés ¢Electroniques permet
d’obtenir des informations sur les caractéristiques structurales, mécaniques, électriques,
vibrationnelles, thermiques et optiques. Cependant, a cause du nombre trés élevé des interactions,
la résolution de I’équation de Schrodinger devient une tache trés difficile voire impossible. Pour
cela on fait appel a la simulation numérique, dont le but est de simplifier la résolution de 1’équation
caractéristique du systéeme a plusieurs particules. L’étude des propriétés des matériaux par
I’intermédiaire de la simulation numérique nécessite 1’utilisation des méthodes de calculs capables
de sonder la matiere a 1’échelle atomique. Les méthodes ab initio qui reposent sur la DFT (théorie
de la fonctionnelle de la densit¢) permettent de modéliser les matériaux de maniére fiable et
quantitative et de traiter des systémes de taille importante. Elles autorisent de ce fait la

comparaison avec les résultats expérimentaux.

Dans ce chapitre, nous exposerons les bases sur lesquels repose la DFT, en discutant les
différents niveaux d’approximations nécessaires a la résolution de I’équation de Schrodinger. Dans
la suite, les approximations utilisées pour le calcul de 1’énergie et du potentiel d’échange-
corrélation seront présentées. Enfin, les fondements et différents exemples de 1’approximation des

FP-LMTO seront décrits.
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I1.2. L’équation de Schrodinger :

Tout solide se compose d’un trés grand nombre de particules en interaction, c’est une
collection de particules lourdes chargées positivement (noyaux) et de particules légeres chargées
négativement (électrons). Si nous avons N noyaux, nous sommes confrontés a un probléme de
(N+ZN) particules en interaction. C’est un probléme a plusieurs corps. Dans les solides cristallins
les noyaux des atomes se disposent aux nceuds du réseau cristallin qui posséde une périodicité
spatiale. Les propriétés de ces systémes sont gouvernées par celles des électrons qui baignent dans
un potentiel périodique créé par les ions. Selon la mécanique quantique, tout €tat stationnaire d’un
systéeme quantique est décrit par 1’équation de Schrodinger indépendante du temps [57] en fait
I'équation de Schrodinger, congue par le physicien autrichien Erwin Schrodinger en 1925, est une
équation fondamentale en mécanique quantique. Elle décrit I'évolution spatiale et temporelle d'une
particule massive non relativiste, et remplit ainsi le méme role que la relation fondamentale de la
dynamique en mécanique classique. Cette équation est un postulat de la mécanique quantique : elle

ne se démontre pas.

Désignons les coordonnées des €lectrons par 1y, 15, ...et par Ry, R,, ...celles des noyaux. L’état

stationnaire des particules est décrit par I’équation de Schrédinger :

Hy = Ey (IL.1)

ou E et ¥ sont respectivement 1’énergie totale (sa valeur propre) et la fonction d’onde totale du
systetme. La fonction d’onde du cristal dépend des coordonnées de toutes les particules qui le

composent :

Y(ry, 1y, ... Ry, Ry, ..) = W(1,Ry) (I1.2)

r; représente les coordonnées généralisées des électrons et R, les coordonnées des noyaux. H est
I’hamiltonien total du systéme qui tient compte de toutes les formes d’énergies mises en jeu dans le

systeme :

ﬁT = Tn + Te + I7nn + Vne + Vee (IL.3)

T,, est I’énergie cinétique des noyaux ; Dans la suite M, signifie la masse de noyaux o et A =
h/zﬂ ou h est la constant de Planck h = 6.62 x 1073%; A, est I’opérateur de Laplace pour le

a-iéme noyau :
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h? ik ik ik
T, = ZT = Z ———A Ay = 1.4
a a
T, est I’énergie cinétique des électrons; Dans la suite m; signifie la masse de 1’électron i et

h= h/27r ol h est la constant de Planck h = 6.62 x 1073% ; A; est ’opérateur de Laplace pour le

i-iéme électron :

h? 02 0% 09?
L P , = 1.5
T, ZTl Z( ZmiAl) avec A; ax§+ay3+az§ (IL5)
l l

1., est Iénergie d’interaction des noyaux deux par deux ; Z,Z s sont les charge des noyaux a et 8 ;

&, est la permittivité du vide ; e c’est la charge d’un proton 1.6 x 10 ° C :

~ 1 Z Zﬁez 1 ~
Vnnzzz Z “R P =§Z Vg (IL6)

azf

Ve est I’énergie d’interaction des noyaux avec les électrons :

. 1 Zqe’ 1 ~

V., =- _— e E V: I1.7
" 244 Ameglry— Ryl 24 M (7
La

La

~

V.. estl’énergie d’interaction des électrons deux par deux :
. 1 e? 1 "
S Y o ) ms
24 4meglry— 1| 24
i#j 1#]

Sous I’effet d’un champ extérieur, I’énergie de tous les particules de systeme donné par :

vext S ?ext(rl, Tz, ey Rl’ Rz, ...) (II.9)

L’hamiltonien exact d’un cristal soumis a 1’action d’un champ V extérieur pourra donc étre

présenté sous la forme :

HT :Tn+Te+I7rm+]7ne+Ze+l7ext (I1.10)
La compréhension des propriétés structurales, électroniques, optiques et magnétiques des
matériaux consiste a étudier le systeme d’¢lectrons et de noyaux fortement interagissant qui le
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constituent. Malheureusement la résolution de 1’équation de Schrodinger pour un tel systéme est
extrémement difficile, Les valeurs propres de 1’équation (II.1) ne peuvent étre calculées de facon
exacte que dans le cas des systemes hydrogénoides. Dans le cas d’un systéme polyélectronique, a
cause des interactions ¢électroniques, il n’existe pas de solution analytique exacte de 1’équation de
Schrodinger. Afin de trouver des états propres approximés acceptables, nous avons besoin de faire
des approximations, comme 1’a déclaré Dirac en 1929 [57] “tout progrés dans ces connaissances
dépend essentiellement de [’¢laboration de techniques d’approximation aussi précises que

possible”.

I1.3. L’approximation de Born-Oppenheimer :

L’approximation de Born-Oppenheimer [58] ou adiabatique est basée sur le fait que les noyaux
sont beaucoup plus lourds que les électrons (le rapport entre la masse d’un nucléon et la masse d’un
¢lectron est prés de 1836), donc leur inertie est plus grande. Le mouvement des noyaux est par
conséquent beaucoup plus lent que celui des €lectrons, et pour ces deniers les noyaux peuvent étre
considérés comme fixes ou ils sont aux repos. Dans ce cas les coordonnées R des noyaux
apparaissent comme des parametres notés R_O), et compte tenu de cette hypothése qui réduit le
nombre de variables, I’équation de Schrédinger devient plus simple que 1’équation (II.1). En effet,
si les noyaux sont aux repos, leur énergie cinétique s’annule (7,, = 0), et ’énergie potentielle
d’interaction des noyaux V},,, devient une certaine constante. L hamiltonien du cristal peut alors étre

scindé en une partie électronique et une partie nucléaire, De ce fait, il est possible de découpler le

. , , . . - =
mouvement des noyaux de celui des électrons et d’écrire la fonction d’onde P (r,R) comme le

produit de deux fonctions d’onde, 1’une nucléaire )((I_?) ) et lautre électronique Y, (7, R)

Y (F,R) = 9. R)x(R) (IL.11)

La position des noyaux devient alors un paramétre et pour un choix convenable de 1’origine
d’énergie potentille on peut annuler V;,,,. L’hamiltonien du systéme réduit a ses seules composantes

¢lectroniques s’écrit donc :

H=T,+V,+7, (IL.12)

Le probléme consiste a résoudre 1’équation de Schrodinger électronique dans le champ des

noyaux supposés fixes. L’équation de Schrodinger relative aux électrons s’écrit sous la forme:

ﬁell)e = E. e (IL.13)
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Ouy, =1, (7, I_?)) =1, (7, R_O)) = 1, (7) représentent la fonction d’onde des électrons, et E, leurs

énergies. Y, et E, ne dépendent que paramétriquement des coordonnées des noyauxﬁo. L’équation
(I1.14) décrit le systeme des €lectrons plongés dans un champ externe des noyaux aux repos Vne.
Dans la suite, on pose : He =H, Te =T, Ec=E et We = Y. L’hamiltonien et I’équation de Schrodinger

auront donc les forme suivantes :

H=Te+ Ve + Ve (IL14)

Hy = Ey (IL.15)

Grace a cette approximation qui permet de séparer le mouvement des électrons a ceux des
noyaux, le probléeme de la résolution de I'équation de Schrodinger se réduit a celui du
comportement des ¢électrons, mais il reste encore trés complexe a cause des interactions ¢électrons-
¢lectrons. Ces simplifications ne suffisent pas donc pour résoudre le probléme, donc on recourt a
d’autres approximations complémentaires. Les approximations que nous allons maintenant

présenter concernent la résolution de 1'équation de Schrodinger électronique.

I1.4. L’approximations de Hartree:
Les simplifications résultantes de I’approximation de Born-Oppenheimer réduisent le

probléme de la résolution de I'équation de Schrédinger a celui du comportement des électrons.

En 1928, Hartree [59] fut le premier a proposer une méthode ou il suppose qu’on peut
substituer a un systéeme d’électrons en interaction un systeme d’électrons indépendants. Ce
résultat peut étre atteint en faisant appel a la notion du champ self-consistent. Dans ce dernier, le
mouvement d’un électron donné¢ dépend du mouvement de tous les autres électrons, tout en
influant a son tour sur leur mouvement ; donc ces mouvements sont self- consistent. Dés lors, on
peut faire usage d’une grandeur (); représentant I’énergie de 1’¢électron i1 dans le champ produit par
tous les autres électrons. Compte tenu de son influence sur le mouvement de ces électrons, le

champ (); est appelé champ self-consistent. Nous pourrons mettre I’hamiltonien H, sous la forme :

H, =Z(—2h:liAi)+ZQi(Ti)+Z(Z Uia) =ZHi (I11.16)

ou I’hamiltonien correspondant a 1’¢électron i vaut :

2

h
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Q;(r;) représente I’énergie potentielle de I’¢électron i soumis a I’action du champ produit par tous
les autres électrons, et U;(r;) son énergie potentielle dans le champ produit par tous les noyaux du
cristal. Puisque I’hamiltonien ne renferme plus de termes représentant les énergies d’interaction des
¢lectrons, la fonction d’onde du systéme ¢€lectronique a la forme d’un produit de fonctions d’onde
de chacun des ¢lectrons, et I’énergie de ce systéme est par conséquent ¢gale a la somme des

énergies de tous les électrons :

PYe(ry, 1) = ﬂlpi(n) et E, = z E; (I1.18)

Hiy; = E;; (IL.19)

Donc, la mise en ceuvre de la notion du champ self-consistent permet de réduire le systéme
d’équation décrivant les électrons a un systéme d’équations se rapportant a un seul ¢lectron et de
considérer les électrons comme des particules indépendantes. La forme sous laquelle se trouve

Q;(r;) est donnée par 1’équation de Hartree :

zed
47T<E‘

hz
M) UL Ry, Ry () + O] [P =B 120y
i#j

(IL.21)
0 =3 [l e

Arey|T;
i%j Ol t

Le sens physique de cette derniére équation est le suivant (ez|1/)j (rj)| )represente la densité de

charge du nuage ¢€lectronique de I’électron j situ€¢ en un point de coordonnée 7;j; le produit
2 . . , . . .
(e2|1,bj (r])| )drj est I’¢lément de la charge ¢lectrique qui détermine le potentiel au point r;. En

intégrant par rapport a toutes les coordonnées de I’¢lectron i avec 1’¢lectron j « diffus dans

I’espace ».

IL.5. L’approximations de Hartree-Fock:

En 1930, Fock [60] a montré que la fonction d'onde de Hartree (I1.21) viole le principe
d'exclusion de Pauli parce qu'elle n'est pas antisymétrique par rapport a I'échange de deux
particules quelconques. Il a proposé de corriger ce défaut en ajoutant un terme supplémentaire
non local d'échange qui complique considérablement les calculs. La fonction d'onde (ry, 75, ...)
est alors remplacée par un déterminant de Slater des fonctions d'onde

monoélectroniques qui est antisymétrique par rapport a 1'échange, il est donné par :
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Yi(r)  Pi(2) o Pi(y)
):\/% lngﬁ) 1/’2?"2) 1/152(7"1\/) (11.22)
TonG) wnGz) o YnGw)

Yo (11,7, ..

ou N est le nombre d’électrons et \/% est la constante de normalisation de cette fonction d’onde.

L’expression définissant 1’énergie E; est donnée par 1’équation de Hartree-Fock :

hZ
Ei = flpe(rl,rz, ) l_ﬁAl + Ui(riJ Rl; Rz, ) lpedri

(11.23)

1 o2
" Bre Z Vel me ) ey may )
l1#]

L’approximation de Hartree-Fock conduit a de bons résultats, notamment en physique
moléculaire. Mais elle donne toujours une borne supérieure a I’énergie. Elle ne tient pas compte
des effets de corrélations ¢€lectroniques. Le traitement des systémes étendus comme les solides,
reste difficile. On peut 'améliorer en incluant des effets de corrélation au-dela de I’approximation :
c'est ce qu'on appelle l'interaction de configurations. Cette méthode conduit, en principe, a la
fonction d'onde exacte mais elle est extrémement coliteuse car le nombre de configurations
augmente trés rapidement avec le nombre des ¢électrons. Elle ne peut donc traiter que des systémes
avec peu d'électrons comme des petites molécules. Ces limitations ont été contournées en partie par
la DFT, ou c’est a partir de la densité électronique, et non des fonctions d’ondes, que 1’équation de
Schrodinger est résolue [61]. La méthode de Hartree-Fock reste malgré tout un point de repere

indispensable.

I1.6. L’ Approximation de Thomas-Fermi :
Peu aprés l'article original de Schrédinger, Thomas et Fermi [62][63] ont proposé une
méthode alternative de résolution de I'équation de Schrodinger basée sur la seule densité

électronique (7). La méthode Thomas-Fermi fait I'hypothése que les mouvements des électrons

sont décorrélés et que 1'énergie cinétique peut étre décrite par une approximation locale basée sur

3
les résultats pour les é€lectrons libres (proportionnelle a[ p(7)]° ). Un peu plus tard, Dirac [64] a

proposé que les effets d'échange soient pris en compte en incorporant un terme venant de la densité
d'énergie d'échange dans un gaz homogene d’¢lectrons. L'approximation Thomas-Fermi est assez
rudimentaire. Par exemple, elle n'autorise pas la formation de molécules. Elle a été néanmoins

appliquée avec succes dans le domaine de la physique des plasmas.
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I1.7. La méthode Xa de Slater:
La méthode X de Slater formulée en 1951 [65] est généralement prise comme une forme
simplifiée de la DFT. Elle fut développée comme une solution approchée aux équations de Hartree-

Fock. Dans cette méthode, I’énergie d’échange dans 1’approche Hartree-Fock est donnée par :

9 4
Blpk-"a € o €¥r 24

L’¢énergie d’échange E [p]est donnée ici comme une fonctionnelle de la densité électronique p

et contient un parametre ajustable. Ce paramétre o a été optimisé empiriquement pour chaque

atome [66][67] et sa valeur se situe entre 0,7 et 0,8 pour la plupart des atomes. Pour le gaz

2
d’¢lectrons homogene, sa valeur est exactement 3 [68].

Avec la méthode X, Slater [65] a permis d’exprimer 1’énergie et le potentiel par une fonction
1

proportionnelle a la puissance 3 de la densité électronique p(7) . Le potentiel (dit de Kohn-Sham-

Gaspar [68]) est donné par :

2 _ .3 2 5

Vx(r)=— 6o [—p (D)f (I1.25)
3 4n

Deux points essentiels sont soulevés par cette expression. Premierement la simplicité de ce
potentiel par rapport a la méthode de Hartree-Fock, simplicité due au fait qu’il est local.
Deuxiéemement, il a été¢ démontré [69] qu’il contient une partie de la corrélation, d’ou sa supériorité
par rapport a la méthode Hartree-Fock. Considérant cette méthode comme une véritable pré-DFT,
elle a eu le mérite de donner la possibilité de conduire des calculs sur des systemes physiques réels

(dont des métaux et alliages magnétiques) avec des temps de calculs raisonnables dans le contexte

des ordinateurs des années 60 et 70.

Tous ces travaux ont été essentiels au développement de la théorie fonctionnelle de la densité

DFT que nous allons présenter maintenant.

I1.8. Développement de la théorie fonctionnelle de la densité DFT :

Les méthodes traditionnelles dans les théories de la structure électronique de la maticre, en
particulier la théorie de Hartree-Fock et les méthodes dérivées de ce formalisme, se fondent sur une
fonction d'onde multiélectronique. L'objectif principal de la DFT est de remplacer la fonction
d'onde multiélectronique par une densité électronique en tant que quantité¢ de base pour les calculs.
La théorie fonctionnelle de la densité (DFT) offre ainsi des perspectives intéressantes puisque, en
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principe, elle permet d’obtenir la densité électronique et 1’énergie totale du systéme de facon exact.
L’utilisation de la densité €lectronique est intéressante car elle ne dépend que des 3 coordonnées
spatiales ou, 4 la limite, de 6 coordonnées si I’on considére deux populations de spins (T et 1) pour
permettre la description des systémes magnétiques. En revanche, si ’on s’en tient a la description
d’un systéme avec une fonction d’onde a plusieurs €lectrons, pour N électrons celle-ci dépendrait
de 3N variables pour un systéme sans spin, et de 6N variables pour un systéme magnétique, tache
impraticable. La DFT donne dans une grande majorité de cas des résultats tres satisfaisants tant
dans la comparaison avec I’expérience que pour 1’existence de son aspect prédictif qui lui confére
ainsi une force supplémentaire ; elle trouve ses origines dans le modele développé par Thomas [62]
et Fermi [63] a la fin des années 1920. Néanmoins il faudra attendre le milieu des années 1960 et
les contributions de Pierre Hohenberg, Walter Kohn [70] et Lu Sham [71] pour que soit établi le

formalisme théorique sur lequel repose la méthode actuelle.

I1.8.1. Théorémes de Hohenberg et Kohn :
La théorie de la fonctionnelle de la densit¢ (DFT) est basée sur les deux théorémes

fondamentaux, démontrées par Hohenberg et Kohn : [70]
Premier Théoréme : L’énergie totale de 1’état fondamental £ est une fonctionnelle unique de la
densité des particules p(7) pour un potentiel externe ¥, (r)donné, c’est-a-dire que si le potentiel

externe change, la densité change aussi :

E=Hp(r)|= [V, ()p(r)dr+ FLp)] (1.26)

ext

Le terme J.V (r)p(r)dr représente l'interaction noyaux — électrons. Cela signifie que toutes les

propriétés du systéme peuvent €tre complétement déterminées si l'on connait la densité

¢lectronique de I'état fondamental.
F[p(r)]est la fonctionnelle de Hohenberg et Kohn. C'est une fonction universelle de la densité

électronique P(r) qui contient les contributions cinétiques et coulombiennes a 1'énergie. Elle est

universelle dans le sens ou elle ne dépend pas du potentiel externe qui agit sur le systéme ; elle est

donnée par :

Flp 1T b £ N [P g p [ 127
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(rp(r) 1

jr=r

2
, . i e , .
T p(r)]est I’énergie cinétique des électrons, _[p est le terme électrostatique de
g,

Hartree.

Cette fonctionnelle n'est pas connue de manic¢re exacte a cause du troisieme terme de
I’équation (IL.27) E_[p(7)]. E , (I’énergie d’échange corrélation) apparait comme la différence entre
la vraie énergie cinétique et celle d’un gaz d’¢électrons sans interaction d’une part, et la différence
entre la vraie énergie d’interaction et celle de Hartree d’autre part, comprenant ainsi toutes les
contributions multicorps. On remarquera que, de ce fait, une légére complication provenant du fait
que le terme E_[p(r)]contient une portion de 1’énergie cinétique et ne correspond, par conséquent,
pasaE_+E . E_[p(r)] représente notre ignorance du systéme réel et son évaluation est a la base
de la solution du probléme a une particule des méthodes modernes de calculs ab initio. Par
conséquent, dans sa formulation, la DFT est exacte puisque tous les effets multicorps sont sous-

jacents du terme E_[ p(7)]. Néanmoins, nous n’avons pas encore 1’outil pour résoudre le probléme
tant qu’on n’a pas le moyen d’évaluer £ _[p(7)]. Un aspect essentiel du premier théoréme est que

I’énergie totale et les propriétés physiques qui en découlent sont indépendantes de la base de

fonctions d’onde utilisée pour construire la densité.

Second Théoréme : la fonctionnelle E[p(r)] atteint son minimum, selon les variations de p(7),

quand la densité atteint sa valeur a 1'état fondamental :

E, =mbnE[p ) (11.28)

La valeur minimale de E[p(r)]est I'énergie de I'état fondamental. Le second théoréme montre que

I'énergie apparait comme une fonctionnelle de la densité, et que pour tout potentiel extérieur, la

densité qui minimise cette fonctionnelle est la densité exacte de 1'état fondamental.

Les deux théorémes proposés par Hohenberg et Kohn permettent de déplacer le probléme posé
par la résolution d’une équation de Schrodinger multiélectronique. En effet, la méthode DFT nous
enseigne que si la forme de la fonctionnelle est connue, il est relativement aisé, pour un potentiel
externe donné, de déterminer I’énergie de 1'état fondamental. Le probléme qui se pose est alors la

formulation de la fonctionnelle Fpo(r)].

Dans ce but, En 1965, Kohn et Sham (KS) [71] ont utilisé les propriétés variationnelles pour
obtenir une prescription pour déterminer 1’énergie de I’état fondamental. Ils ont écrit 1’énergie
totale (écrite pour un atome avec une généralisation évidente pour les molécules et les

solides) comme suit:
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E(p)=T.(P)+E (P)+E, (P)+E (p)+|p(r)V(D)d 1 (11.29)

E(p)=T,(p)+E (P)+E,(P)+E (pP)+E (p) (I1.30)

Ou T, (p)est dénote 1’énergie cinétique d’une particule. E ;(p) est I’énergie d’interaction
coulombienne entre électrons et noyau. £ (p) provient de I’interaction d’un noyau avec un autre.
E; (p) : est la composante de Hartree de I’énergie. Si E  est connu, I’énergie peut étre calculée.
Cependant £ est inconnu.

I1.9. Méthodes Approximative pour calculer I’énergie d’échange et de corrélation :

Comme il est décrit au-dessus, la DFT est au stade des équations de Khon-Sham, une théorie
parfaitement exacte (mises a part l'approximation de Born-Oppenheimer et les approches
numériques discutées précédemment) dans la mesure ou la densité électronique qui minimise

I'énergie totale est exactement la densité du systétme de N électrons en interaction. Cependant, la
DFT reste inapplicable car la fonctionnelle d'échange-corrélation Exc[p] reste inconnu. Seul la

fonctionnelle du systéme d’un gaz uniforme d’électrons était bien connue. Il est donc nécessaire
d'approximer cette fonctionnelle d'échange-corrélation. Deux types d'approximations existent :
l'approximation de la densité locale (LDA) et I'approximation du gradient généralis¢ (GGA) ainsi

que les méthodes dérivées qui se fondent sur une approche non locale.

I1.9.1. L’approximation de la densité locale (LDA) :

L’approximation de la densité¢ locale LDA (local density approximation), est basée sur le
modele du gaz uniforme d'électron de Tomas et Fermi. Elle constitue I'approche la plus simple pour
exprimer 1'énergie d'échange et corrélation. Elle énonce que la densité électronique d’un gaz

d’¢électrons inhomogene est localement identique a celle d’un gaz uniforme (homogéne) d’électrons

de méme densité. La fonctionnelle Exc[p] est décrite comme :

B [P]= e, P s 3

La fonction gchA est alors la densité d’énergie d’échange et de corrélations d’un gaz d’¢électrons
homogene de densité p [72]. Par construction, cette approximation est d’autant plus précise que la

densité po(r) varie lentement.
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I1.9.2. L’approximation du gradient généralisé (GGA) :
C’est une amélioration de la LDA dans le traitement de 1’énergie d’échange et corrélation qui
consiste a la rendre dépendante non seulement de la densité électronique mais également de son

gradient

E = [d® rp( DeS(p( D, Vp (1. (11.32)

C’est I’approximation du gradient généralis¢é (GGA). Cette approximation devrait étre moins
critique que la LDA dans les systémes ou la densité électronique ne varie pas lentement. Notons

que P’approximation de la GGA est moins universelle que la LDA dans le sens ou il existe une

, .. f LDA
definition unique de ¢

I1.10. Equations de Kohn et Sham :

Kohn et Sham [71] ont écrit la densité électronique comme étant la somme des densités des
particules indépendantes. Ils montrent que la densité exacte est donnée par la solution self-
consistent des équations de Schrodinger d’une seule particule. Ces équations de Kohn et Sham

(KS) sont données comme suit :

T4V, @ WV, @ V(D (Fe ¢ (1 11.33)
ou la densité est donnée par la somme des orbitales occupées :

p(r)=> ¢, (D D (1L34)

occup
ou @; sont les orbitales de la particule, ; sont les valeurs propres correspondantes, 7" est 1’opérateur
de I’énergie cinétique, ¥, est le potentiel de Coulomb di au noyau atomique, V,, est le potentiel de
Hartree, et V. est le potentiel d’échange et de corrélation. Les deux derniers potentiels V,, et V.

s’écrivent en fonction de p :

v, (r)= e?j dr ";) (_r ; (IL35)
E,..(p)
otV (r )_ 5p(r) (IL36)

Dans les solides, le théoréme de Bloch facilite les calculs de la DFT, car la densité de charge a
la méme périodicité que le réseau, ainsi que I’hamiltonien de Kohn et Sham pour une seule
particule. Les orbitales de K-S avec différents moments de Bloch sont couplées indirectement
par la densité, laquelle dépend du potentiel. Dans les calculs basés sur la DFT, les équations de K-S
d’une seule particule peuvent étre résolues séparément sur un ensemble de points dans la zone de

Brillouin, et les orbitales qui en résultent sont utilisées dans la construction de la densité de charge.
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I1.11. La self-consistance dans les calculs de la DFT :

La puissance du théoreme de Hohenberg et Kohn réside dans le fait que ’énergie est
variationnelle. La vraie densité de 1’état fondamental est celle qui minimise 1’énergie. La densité de
charge est obtenue en utilisant I’équation (I1.34) [73], et la densit¢ de charge de la (i+])iéme

itération a la forme suivante :

P =(=)p  rap _,,, (1137)
ou a est le paramétre de mixage. Si a est suffisamment petit, les itérations convergent. Cependant,
le rayon de convergence devient rapidement petit quand la dimension de la cellule unité augmente,
particulierement pour les systemes métalliques. Plusieurs techniques de calcul ont été mises en
¢vidence, parmi lesquelles on trouve la méthode de Broyden (1965) [74] qui s’effectue selon le

schéma de la figure (II.1). Ce processus commence par une superposition des densités atomiques

ent

pour construire la densité cristalline initiale p““(r), cette densité est utilisée par la suite pour

calculer le potentiel V(r) qui est utilisé dans la résolution des équation de Kohn et Sham d’une seule
particule et la détermination de 1’énergie de Fermi. Apres cette étape, une nouvelle densité de sortie
doit étre crée et testée suivant certaines conditions de convergence. Alors, si cette densité obéit a
ces conditions on s’arréte ; sinon on mixe les densités de sortie et d’entrée suivant 1’équation (11.37)

et le processus se répete jusqu'a la convergence.

—*  Pin ‘

Calculer V(r)

l

Résoudre les équations de KH

l

v
Détermine Ey

l

Calculer g,
v
non out

:

Converge ?
Calculer

p“ + Po -+

Figure I1.1: Le cycle self-consistent dans le calcul de la fonctionnelle de densité.
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I1.12. La méthode utilisé “Full Potential Linear Muffin Tin Orbital“ FP-LMTO :

Le progres récent dans le calcul de la structure électronique des atomes, molécules et des
solides a montré que nous sommes en mesure de pouvoir prévoir les propriétés physiques et
chimiques des systémes a plusieurs particules avec fiabilité et sans calcul excessif. Parmi les
approches importantes qui fournissent des informations utiles sur des systémes continus on trouve
la méthode LMTO (Linear muffin-tin orbital) qui sera utilisée dans notre travail. Dans cette
méthode le potentiel self-consistent utilisé est basé sur I’approximation de la densité local (LDA)
pour le calcul de I’énergie d’échange et de corrélation utilisé dans la théorie de la fonctionnelle de

la densité (DFT).

Historiquement, les méthodes MTO (Muffin-tin orbitals) ont été utilisées depuis longtemps
dans les calculs ab initio de la structure électronique de la matiére condensée. Au cours des années,
plusieurs méthodes (MTO) ont été congues et développées. Le but final est de trouver une méthode

qui soit précise, fiable et efficace pour calculer la structure de bande et les propriétés des cristaux.

En conséquence de l'augmentation rapide des moyens de calcul suivis par le développement des
codes informatiques, les méthodes ab initio de la structure électroniques peuvent traiter des
problémes de plus en plus compliqués, étroitement liés aux applications, avec une exactitude
suffisamment ¢élevée. Au cours des trois derni¢res décennies, la méthode LMTO (Linear Muffin-
Tin Orbitals) [75][76] a été I'une des plus communément utilisée dans les calculs de la structure
¢lectronique. Pour Augmenter le nombre de systémes auxquels la méthode de LMTO peut étre
appliquée, y compris les systéemes avec une basse symétrie, un certain nombre de techniques ont
était développé [77][78], parmi lesquels on trouve la méthode FP-LMTO (Full Potential Linear

Muffin Tin Orbitals). Cette approche est caractérisée par deux points :

» L’utilisation des fonctions de base d’atome centré qui sont définies par le moment

angulaire, construites en dehors des fonctions de Hankel.

» L’utilisation de 1’augmentation pour introduire les détails atomiques dans les fonctions de

base a proximité de chaque noyau.

Globalement, le raisonnement de cette approche est de construire les fonctions de base qui
ressemblent beaucoup aux fonctions d’ondes du début. Pour la méthode (LMTO), I’équilibre est
sans aucun doute positif si 1’approximation de la sphére atomique (ASA) est employée. Le
potentiel d’un électron est modélisé par une superposition de potentiels sphériques a I’intérieur des
spheres chevauchées. La ou cette approximation est applicable, la méthode (LMTO-ASA) est
vraisemblablement le procédé le plus efficace pour résoudre les équations de la fonctionnelle de la
densité a un degré d’exactitude raisonnablement élevé. Cependant, le potentiel total (FP : Full-

Potential) dépasse (ASA) ; ceci est dil au changement de I’énergie totale li¢ aux déformations des
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phonons et aux relaxations atomiques, surtout sur une surface ou autour d’une impureté. Puisque
les énergies liées a de telles déformations ne sont pas fiables, la question du calcul des forces sur
les atomes ne se pose méme pas. Cependant les forces sont des conditions nécessaires dans les
calculs. Pour plus d’efficacité, les fonctions de base de la méthode (LMTO) sont modifiées de telle
sorte que I’ensemble de base soit plus petit et 1’effort pour une intégration numérique des éléments
de la matrice du potentiel plus réduit. En méme temps, une reformulation du procédé
d’augmentation est exigée, puisque le développement de la constante de structure ne peut étre
employé pour les fonctions modifi¢es. Par exemple Methfessel [79] a développé la méthode FP-
LMTO en considérant un lissage des fonctions de Hankel « Augmented Smooth Hankel
functions » qui jouent le role des fonctions enveloppes de la méthode LMTO. Par contre, Savrasov
[80] a considéré les fonctions de Hankel avec I’introduction des transformées de Fourier pour le

calcul dans les régions interstitielles.

Les généralisations de FP a ASA — LMTO ont ¢été utilisés avec succes pour le calcul de
diverses propriétés des solides : structure d'équilibre [81][82], dynamique du réseau [83][84],
interaction d'électron—phonon [85][86], magnétisme [87][88], réponse diélectrique [88], et

topologie de la surface du Fermi [89].

I1.12.1. L’approximation de muffin-tin :

L’approximation muffin-tin est introduite principalement pour décrire un potentiel cristallin,
elle se réfere aux sphéres atomiques non superposées qui décrivent bien les structures solides
compactes comme les structures cubiques faces centrées, cubiques centrées ou hexagonales
compactes des métaux et des alliages. Il est évident que dans ces structures spécifiques, les espaces
interstitiels résiduels sont tres faibles. Cependant, les propriétés doivent étre calculées de manicre
explicite a c6té de la région intra-atomique. Ceci est effectué¢ au moyen des ondes planes comme
dans la méthode FP-LAPW (Full-potential Linearized Augmented Plane Wave) [89] qui, malgré sa
grande précision, reste trés coliteuse en temps de calcul. Les avantages incontestables apportés par
la méthode LMTO résident dans son interprétation simple et dans la possibilit¢ de mener des
calculs tres rapides. En particulier, cette méthode convient trés bien pour une premiere description

générale des propriétés électroniques des solides.

Le potentiel de muffin-tin est pris pour présenter un ion isolé a I’intérieur d’une sphere de

rayon r,autour de chaque nceud du réseau, et est pris égal a zéro (c’est -a- dire constant) ailleurs (7

étant choisi assez petit pour que les sphéres ne se recouvrent pas).
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Figure I1.2 : Potentiel de muffin-tin.
Le potentiel de muffin-tin peut étre formellement défini pour tout (r) par :
U(r)= V(‘r— Q), lorsequ%r— I?( r (régi orcdeur ou at oni qu (1138)

U(r)=V(r)=0, lorsequ#r— /‘F> I (régioninterstitielle

ou 7, est plus petit que la moitié de la distance entre proche voisin ; autrement dit, la sphére est

celle inscrite dans la maille de Wigner-Seitz. Dans ce cas, il y a quelques complications techniques

mineurs qu’on évite en imposant a 7, d’étre plus petit que cette distance. Si nous acceptons que la
fonction V(r) s’annule lorsque son argument dépasser,, alors nous pouvons écrire U(7)trés

simplement comme :

U (1‘)=;V(‘1‘— ’?) (11.39)

Dans ce qui suit, nous allons exposer les développements de la méthode FP-LMTO puis on va

montrer la différence avec d’autres méthodes telle que la méthode FP-LAPW.

I1.13. Fonctions lisses de Hankel « Smooth Hankel functions » :

La fonction enveloppe de la méthode LMTO standard est une fonction de Hankel de
parametre d’énergie est (habituellement) nul ou négative multiplié par une harmonique sphérique.
Cette fonction est désignée comme « fonction de Hankel du solide ». La résolution de I’équation
de Schrodinger pour un potentiel constant, décroit exponentiellement a des grandes distances si le

parametre est négatif multiplié par une harmonique sphérique et a une singularité a I’emplacement
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ou il est centré. L’essentiel de la modification c’est d’enlever la singularité. La fonction de Hankel
est lisse et analytique dans toutes les parties de 1’espace. Quand une telle fonction est utilisée pour
construire la base, les paramétres peuvent (ou doivent) étre choisis de sorte que les fonctions
deviennent des variantes non lisses en dehors de la sphére atomique centrale. Ceci accélere le

calcul pour deux raisons :

1- La base peut étre plus petite

2- L’intégral numérique peut €tre fait en utilisant une maille plus brute.
I1.13.1. Les avantages des fonctions enveloppes lisses de Hankel :

La premiére raison de I’utilisation des fonctions de base des fonctions lissées de Hankel c’est
qu’elles peuvent réduire la taille de I’ensemble de base, conduisant & un gain substantiel dans

I’efficacité.

Pour montrer ceci, notez que les fonctions de base du LMTO standard ne sont pas en fait
optimales comme une base pour représenter le cristal ou les fonctions d’ondes moléculaire. Le
probléme principal est qu’elles sont « trop raides» dans la région interstitielle prés de la sphere
muffin-tin sur laquelle elles sont centrées. Les fonctions de Hankel standard résolvent 1’équation de
Schrédinger pour un potentiel constant. En approchant un noyau, le potentiel réel du cristal n’est
pas constant mais décroit dés que le noyau est attractif. La courbure de la fonction d’onde est égale
au potentiel sans 1’énergie qui devient négative. La fonction d’onde est courbée en dehors de la
sphére MT. En utilisant les fonctions lissées de Hankel, cette forme typique est inhérente a chaque
fonction de base. Cet effet peut étre apprécié en inspectant la maniere dans laquelle les fonctions de
base du LMTO standard sont combinées pour décrire la fonction d’onde du cristal. Généralement,
I’ensemble de base doit inclure quelques fonctions qui décroissent lentement ainsi que d’autres qui
sont considérablement plus localisées. On utilise les fonctions lissées de Hankel comme des
fonctions enveloppes qui ont un comportement correct et certaines fonctions localisées
additionnelles peuvent étre évitées. Dans la pratique, la quantité du gain dépend du type d’atome.
Pour les moments angulaires importants, une base triplée peut étre souvent remplacée par un
ensemble doublé. Des canaux moins importants tels que les états d dans un atome sp peuvent étre
décrits par une fonction radiale au lieu de deux. Une réduction globale par un facteur presque de
deux est possible. Dans les étapes de I’ordre (N°), le temps de calcul dans un cas optimal est divisé

par huit.
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Le deuxieme avantage principal de I’utilisation des fonctions lissées de Hankel, au lieu des
fonctions enveloppes du LMTO standard est que les ¢léments de la matrice pour le potentiel

interstitiel sont représentés selon 1’équation suivante :

Vi = f Hi(r)V(r)H (r)dr (I1.40)

Peuvent étre calculés plus efficacement. Comme décrit ci-dessus, les intégrales peuvent étre
obtenues par l’intégration sur la cellule unité compléte en utilisant une maille réguliére puis
soustrayant les contributions a I’intérieur des sphéres. L’inconvénient en calculant des intégrales
tridimensionnelles employant une maille est, que 1’effort de calcul peut facilement dominer toutes
les autres étapes. Pour maintenir I’effort maniable, la plus grande priorité, c’est de rendre les
fonctions a intégrer aussi lisse que possible. Ceci peut étre fait en utilisant les fonctions lissées de
Hankel comme fonctions enveloppes. Par exemple, considérant le Silicium avec un rayon muffin-
tin de 2.2 Bohr. Pour la base du LMTO standard, le lissage doit étre apparent seulement a
I’intérieur de la sphére MT, demandant un rayon lisse pas plus grand que 0.6 a 0.7 Bohr. En dehors
de la sphére centrale, les fonctions lissées et conventionnelles de Hankel sont alors identiques pour
une précision acceptable. L’espacement demandé¢ de la maille d’intégration est approximativement
0.35 Bohr. Si les fonctions se courbent au-dessus a I’extérieur de la sphére MT, on trouve que les
fonctions de base optimales ont un rayon lissé¢ d’environ 1.4 Bohr. Pour ces fonctions, la maille
d’intégration peut étre deux fois plus brute. Par conséquent, le nombre de points de la maille et
I’effort de calcul est divisé¢ par huit. On peut mentionner que dans I’'implémentation finale, les

¢léments de la matrice du potentiel lissé sont actuellement calculés dans 1’espace réciproque.

I1.14. Les fonctions d’onde :

La fonction d’onde décrite par I’équation I1.54 est donnée comme une expansion pour la
méthode LMTO, cette fonction est représentée en deux régions, a I’intérieur de la sphere et dans la
région interstitielle. A I’intérieur de la sphére MT, elle est représentée comme une expansion a un

centre.

W, (1 Z AfL ol (r Zsmm,@m (r.) (IL41)

et dans la région interstitielle la fonction d’onde a la forme suivante :

l//“ Z ALerLk, r Z SLkerTJLkT ) (11.42)

47



Chapitre Il : Méthodes de calcul

Ou 4% sont les coefficients variationnels du probléme de la valeur propre de la méthode LMTO

et §4/ sont leur convolution avec les constantes de la structure, ¢’est-a-dire :

St =D 8k (k) AL (IL43)
L't

I1.15. Calcul de la densité de charge :
La densité de charge comprend deux composantes, la densité de charge totale a I’intérieur de la

sphere MT et la densité de charge a I’extérieur de la sphere MT.

La densité de charge a I’intérieur de la sphére MT est donnée comme un développement

d’harmoniques sphériques.

Z P (r)i"Y 1 (j (IL44)

de la méme manicre pour le densité¢ de charge a I’extérieur de la sphére MT. Afin de calculer le
densité de charge, il faut calculer les intégrales suivant la zone de Brillouin 7}, , en utilisant les

propriétés de transformation des coefficients variationnels, ces intégrales sont réduites a des

intégrales irréductibles de la zone de Brillouin, par exemple.

Trvw = szmAlf/}c*rBLkT (11.45)

puis ils sont symétrisés suivant le groupe cristallin d’apres 1’équation suivante :

T =2 O Ut (7) FlmsimailU o (7) (1L46)

y mlm2

I1.16. Harmoniques sphériques :
L’harmonique sphérique Y est une fonction propre de la partie angulaire de I’équation de

Laplace qui est définie comme suit :

A m-+|m| )
Y[’"(rj:(_l) 2 a,mp‘,”“(cosé?)em (11.47)

qui est orthonormalisée dans une sphere S

j Y ( jm( jd; = 51w (I1.48)

P/ sont des polynomes de Legandre augmentés tandis que ¢y, sont des coefficients de

normalisation, I’expansion de deux harmoniques sphériques sont données par :

48



Chapitre Il : Méthodes de calcul

Y‘;{?)YL(?} f céi;n(?j (I1.49)

Chi= fn(rjyu(r) Y*L(r) dr (IL.50)
S

sont des coefficients de Gaunt. Ils sont ¢€gaux a zéro a moins que m—m' et

Ou

["= |Z =1, Z—l'| +2,...,01+1". Les relations suivantes sont valables :
lnm_mv_ vav (. m_m' lnmv_m
Crmim = Cl"m—m'lm _( 1) Clml'm’ (IL51)

I1.17. Avantages et inconvénients de la méthode LMTO :

Les avantages de définir les fonctions de base de la méthode LMTO comme des fonctions de
Hankel augmentées ne sont pas évidentes. Cela meéne a un formalisme compliqué et un grand effort

de programmation. D’ou I’avantage de la méthode LMTO.

» Les fonctions LMTO sont construites pour étre semblable aux véritables fonctions d’onde
du cristal. En fait, si le potentiel cristallin est approximé par la forme muffin-tin, c’est a
dire, sphérique a I’intérieur des sphéres et constant a 1’extérieur, la véritable fonction
d’onde du cristal devient une somme finie des fonctions LMTO.

» Une conséquence de la petite taille de base, les calculs devraient étre rapides. Plus
précisément, la réduction de la base par la moiti€ qui peut sauver un sept-huitiéme du temps
machine.

» Une autre conséquence de la petite taille de la base est la réduction de la mémoire
demandée, qui peut étre également importante en économisant le temps machine quand on
calcule les grands systémes.

» Les fonctions enveloppes de la méthode LMTO, c’est a dire, les fonctions de Hankel solide,
sont plus simples analytiquement. Ceci aide a performer les différentes étapes qui doivent
étre faites. Finalement, beaucoup de propriétés utiles surviennent parce que ces fonctions

sont des fonctions propres de I’opérateur de 1’énergie cinétique —AH,(r)=¢H,(r) ou

g=—k" est une énergie qui caractérise la localisation de la fonction.
» En choisissant I’ensemble de base pour un systéme spécifique. L’intuition chimique peut

étre utilisée. La base peut étre congue en fonction du probléme, elle peut étre choisie pour
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chaque atome séparément, parfois les résultats peuvent étre interprétés plus simplement dus
aux fonctions de base atome - orienté.

Parmi les caractéristiques partagées par la méthode LAPW sont :

» Le premier avantage est la stabilité numérique dans le contexte de résoudre 1’équation de
Schrodinger. En plus, parce que chaque fonction séparée est déja une solution de I’équation.

» L’ensemble de base de la méthode LMTO peut étre également bien appliqué a tous les
atomes dans la table périodique. En incluant un nouveau type d’atome, aucun effort n’est
nécessaire pour construire et examiner un pseudopotentiel approprié.

» Comme dans d’autres méthodes de tout-électron, les données concernant les états du coeur
sont valides qui ne peuvent étre directement fourni dans une formulation pseudopotentielle.
Les quantités relatives sont la densité¢ au noyau et le gradient du champ électrique. En
¢levant un ¢€lectron du cceur, les énergies du niveau liaison-cceur peuvent étre directement
calculées comme une différence de 1’énergie totale.

En tant qu’inconvénient principal, la complexité de I’approche doit étre soulignée. En plus du

plus grand effort de I’exécution, deux conséquences principales sont comme suit :

» En appliquant une méthode utilisant un ensemble de base de la méthode LMTO, un nombre
de parametres considérable doit étre choisi raisonnablement. Ceci commence par la division
de I’espace quand les rayons de la spheére atomique sont définis et le choix de 1’ensemble de
base. Apres cela, un des paramétres de convergence (tels que les moments

angulaires de coupures) doivent étre indiqué.

» 1l est extrémement difficile de faire des modifications. Par exemple, considérer I’évaluation
des éléments de la matrice optique, c’est a dire, la valeur de I’opérateur du gradient iV
entre deux fonctions d’onde.

Dans I’ensemble de base d’onde plane, ceci peut étre fait en quelques lignes. Dans 1’ensemble de

base de la méthode LMTO, cette tache est un projet important de programmation.
I1.21. Conclusion:

Ce chapitre présente les principaux fondements de la DFT et les différentes approximations
utilisées pour le calcul de I’énergie et du potentiel d’échange-corrélation. La DFT utilise les
équations de la mécanique quantique pour développer un modele autocohérent de résolution de
I’équation de Schrodinger a 1’état fondamental. Dans cette étude, les calculs DFT ont été réalisés a

I’aide d’une approche de type FP-LMTO. Ses fondements et ses différents exemples ont été décrits.
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I1I.1. Introduction :
Le développement des matériaux nanostructurés plus performants pour les utilisations

industrielles a 1’état solide pourrait contribuer favorablement au développement durable.

Pendant plus d’une décennie, en raison de 1'émergence d'une nouvelle génération de matériaux
de haute technologie, le nombre de recherche impliqués dans les nanomatériaux a augmenté de
facon exponentielle. Les superréseaux prennent une place de choix, elles sont impliqués dans
plusieurs domaines et divers applications tels que, I'¢lectronique (haute densité d'enregistrement
magnétique médias), ’optoélectronique (des capteurs et des photo-détecteurs), ’optique (des
lasers) et de la biotechnologie. Ceci est, en partie, en raison de leurs nouvelles propriétés qu’on
elles fournissent, qui sont radicalement différent a la fois des atomes isolés et des massifs et d’un
autre partie de leur performances, leurs taille et leurs multi caractérisations et facilité d’utilisations.

Le net regain d’intérét suscité par les superréseaux pondant les débuts du XXI™ siécle
est illustré par I’augmentation du nombre annuel de publications dans ce domaine, ainsi que

par I’internationalisation de la communauté des matériaux.

Les travaux importants engagés a la fois sur les nouveaux matériaux et sur les structures
artificielles on distingue les hétérostructures a puit quantique, ont abouti a des résultats tres
prometteurs. Les superréseaux, de par les nombreuses possibilités composition et de fabrication
qu’elles offrent, ont largement contribué a ces bons résultats. Ce chapitre se propose de faire le
point sur les calculs des propriétés de ces nanodispositifs en particulier notre superréseau

GaSb/AlSb qui ont fait la pulpe de notre mémoire.

La compréhension des phénomenes qui surviennent dans les superréseaux et 1’évaluation des
performances de ces nanodispositifs passent, comme cela a été évoqué dans le chapitre I, par le
couplage entre les puits quantique qui constituants ces systéme et les caractéristiques résultant de
ces phénomenes, la continuité des fonctions d’ondes des électrons et des trous le long de la

structure suivant des mini bandes de conduction et des mini bandes de valence.

L’objectif final de ce travail était de faire le point sur les propriétés structurales voir
¢lectroniques du superréseau GaSb/AISb, notre contribution dans 1’étude théorique de ces
superréseaux, leurs propriétés structurales et €lectroniques pour les quatre configurations suivantes
GaSb/AlSb, (GaSb),/(AlISb),, (GaSb);/(AlISb);, (GaSb),/(AlSb);. Nous avons utilisé la méthode du
potentiel total des orbitales muffin-tin linéaire (FP-LMTO) augmentées par les bases des ondes

planes.
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Avant d’entamer I’étude des superréseaux, nous présentons les résultats de notre calcul sur les
propriétés structurales et électroniques des binaires GaSb, AISbh, qui représentent les constituants de

base des superréseaux (GaSh), /(AISb),.

I11.2 Les détails de calcul :

Dans ce mémoire, les calculs ab-initio sont effectués en utilisant la méthode FP-LMTO, telle
qu'implémentée dans le code informatique Lmtart [90][91]. Cette méthode est basée sur la
théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) [90][91][92][93], qui est une approche universelle
sur la mécanique quantique. On a effectué¢ des calculs semi-relativistes (I'effet de spin-orbite est
négligé). Le potentiel d'échange et de corrélation est traité dans le cadre des approximations de la
densité locale (LDA : Local Density Approximation) de Ceperly et Alder et paramétrisée par
Perdew et Zunger (CA-PZ) [94][95][96].

I11.3. Initiation aux propriétés structurales :

La détermination des propriétés structurales est une étape trés importante pour avoir de plus
amples informations sur les propriétés des matériaux a étudier du point de vue microscopique,
ceci avant d'accéder a d'autres propriétés physiques (€lectroniques, optiques, etc...).
L'é¢tude des propriétés structurales des matériaux est essentielle pour déterminer les parametres de
structure du matériau a 1'équilibre statique, a savoir les paramétres de maille @y, le module de

compression B, et sa dérivée By a la phase la plus stable (Zinc-Blende dans notre étude).

La détermination de ces parametres nous permet d'accéder par la suite aux autres propriétés
¢lectroniques. Les propriétés structurales ont été déterminées en ajustant la courbe de 1’énergie

totale en fonction du volume de la maille par I’équation de Birch [97].

2 n

5 3
9 Vo) 9 , Vo3 N V- \3
EN=FE,+=BV.|| %] -1| +— -4 = E | 1I1.1
( ) Eo 3 0”0 [Vj 1630(30 )Vo [Vj n:47n (Vj ( )

E, : L’¢énergie d’équilibre,
V, : Le volume d’équilibre,
B, : Le module de compressibilité,

B, : La premiére dérivée du module de compressibilité.
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Tandis que n représente I’ordre d’ajustement. Pour un ajustement du second ordre (n =2), il est

évident qu’expérimentalement By = 4, dont la valeur est considérée habituellement entre 3 et 5.

La constante du réseau de 1’équilibre est donné par le minimum de la courbe E(V),
concernant le module de compressibilité B, ce dernier mesure la résistance a une modification du
volume dans les solides et donne ainsi une estimation de la réponse ¢lastique d’un matériau a une

pression hydrodynamique externe. La valeur B, (V) est liée a la courbure de la fonction E(V):

OP 0’E
B(V)=—V-=—=V
o(7) oV ov?

(I11.2)

Ou V¥ est le volume de la maille unitaire, E(V')est I’énergie par maille unitaire en fonction du

volume V, et P (V) est la pression nécessaire pour maintenir la maille unité au volume V.

La dérivée du module de compressibilité B, est déterminée par I’équation suivante :

Bl
B V, B
EW)=Eg+———| V| 22| =¥y [+ (V -V,
(V) =Eq BB 1) [Vj 0 B'( 0) (IL.3)

I11.4. Initiation aux propriétés électroniques :

Les propriétés électroniques des semiconducteurs peuvent étre déduites a partir de leur
structure de bandes dont la largeur du gap caractérise le niveau de conduction. Durant des
décennies, des efforts ont été concentrés sur la détermination précise (théorique et expérimentale)

des structures de bandes des matériaux [98][99].

I11.4.1. Structure de bandes d’énergies :

En physique du solide, la théorie des bandes est une modélisation des valeurs d'énergie que
peuvent prendre les électrons d'un solide a l'intérieur de celui-ci. De fagon générale, ces électrons
n'ont la possibilit¢ de prendre que des valeurs d'énergie comprises dans certains intervalles,
lesquels sont séparés par des « bandes » d'énergie interdites. Cette modélisation conduit a parler de
bandes d'énergie ou de structure de bandes. Le calcul de la structure de bandes d'énergie, d'un semi-
conducteur donné, représente un probléme des plus ardus. Cela est di a 1'absence d'une expression
analytique de 1'énergie potentielle. Dans le but de concevoir des matériaux par ordinateur, plusieurs
méthodes de calcul ont été développées pour déterminer la structure de bandes d'énergie qui est un
facteur important. Les méthodes statiques sont utilisées pour étudier I'énergie statique dans le

systéme sans aucune contribution dynamique telle que la diffusion atomique.
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I11.4.2.Premiére zone de Brillouin :

L’énoncé le plus important de la condition de diffraction pour la physique de 1’état solide fut
donné par Brillouin. C’est la seule construction utilisée dans la théorie des bandes d’énergie pour
les électrons d’un cristal et dans 1’expression des excitations ¢lémentaires des cristaux. Une zone de
Brillouin est par définition la maille de Wigner Seitz du réseau réciproque. Le plus petit volume
entierement compris entre les plans médiateurs des vecteurs du réseau réciproque tracés a partir de
I’origine est appelée premicre zone de Brillouin. L'étude des propriétés des composés GaSb et AISb
et leurs superréseaux GaSb/AlISb se fera dans la premiere zone de Brillouin pour une structure
zinc-blende. Cette premiére zone de Brillouin posséde la forme d'un octa¢dre tronqué (Figure
III.1). Cet espace réduit du réseau réciproque est caractérisé par des points et des lignes
d’importance particuliére, on les appelle les points et les lignes de haute symétrie et qui peuvent

étre décrits a partir de la théorie des groupes.

Figure II1.1: Premiéere zone de Brillouin d’un réseau cubique a face centré (cfc)

I11.4.2.1. Les points de haute symétrie:

[': ce point est le centre de la premiere zone de Brillouin avec les coordonnées kr = (0, 0, 0).
X: ce point est le centre d’une face carrée de ’octaédre qui appartient a I’un des axes ky, ky, ouk,
avec I’une des faces carrées. ky = (£1,0,0); k, = (0,11,0); k, = (0,0, £1).

L: c’est le centre d’une face hexagonale de 1’octaédre dont les coordonnées sont : k;, = (1,1,1)
W': se trouve sur I’un des sommets des faces carrées. Avec les coordonnées ky = (0, %, 1).

Z: ce point est situé sur la ligne qui joint le centre d’une face carrée a 1’'un des coins de I’octa¢dre

7 1
avec les coordonnées : ky = (1,5, 1)
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I11.4.2.2. Les lignes de haute symétrie :

A: cette ligne représente la direction < 100 >. Elle relie le centre I' au point X

X: ¢’est un point appartenant au plan de symétrie k = ky ou k = ky, ouk =Kk,

A: cette ligne est la direction < 100 >. Elle relie le centre de la zone (I') au centre d’une face

hexagonale qui est le point L de I’octaedre.

I1L.5. Densité d’état :

La densité d'états é€lectroniques, en anglais Density of States ou DOS, quantifie le nombre
d'états électroniques possédant une énergie donnée dans le matériau considéré. Elle est
généralement notée par l'une des lettres g, p, n ou N. Plus précisément, on définit la densité d'états
N(E) par le fait que N(E) dE est le nombre d'états €lectroniques d'énergie comprise entre E et E +

dE par unité de volume du solide ou, plus fréquemment, par maille élémentaire du cristal étudié.
I11.6. Propriétés des matériaux massifs :

I11.6.1. Propriétés structurales:
Dans cette partie, on s’intéressera a la détermination des paramétres structuraux des massifs
binaires GaSb et AISb, qui est le premier pas important pour la compréhension des propriétés des

matériaux du point de vu microscopique.

Les composés XSb (X = Ga, Al) se cristallisent aux conditions statiques dans la structure du

zinc blende. La maille élémentaire de cette structure contient 8 atomes et la base est formée

d’atomes X et Sb en positions (0 0 0), (% i %) respectivement, avec la primitive de translation
suivante :
0 1 1
2 2
1 0 1
2 2
1 1 0
2 2
D’aprés un simple calcul on obtient que les atomes X occupent les

positions (0 0 0), (0 % %) , (2l 0 %),(2l % 0), et les atomes Sb occupent les positions (4l i i),

133 313 331

(Z " Z)’ (Z " Z)‘(Z " Z)' Les figures (III.2, II1.3) représentent les structures cristallines des

composés GaSb et AISb, respectivement.
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Figure I11.2: Structure cristalline de GaSb en phase zinc-blende, les atomes en rouge Ga, en verte les
atomes de Sb

Figure I11.3: Structure cristalline de AISb en phase zinc-blende, les atomes en verte Sb et en bleu les atomes
de Al

L’optimisation structurale des binaires GaSb et AISb s’effectue en calculant 1’énergie totale
dans un intervalle qui varie entre -8% et +8% au voisinage d’un parametre de maille littérature.
Les figures (I11.4, II1.5) représentent la variation de 1’énergie totale en fonction du volume de la

maille pour les deux composés GaSb et AlSb, respectivement.
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D’apres les figures, les énergies de stabilisation des binaires et leurs volumes équivalents sont

(-16839.01089 Ry, 386.22879 ua®) pour le GaSb et (-13440.19277 Ry, 391.72145 ua®) pour le

AISb. Les différents résultats structuraux obtenus pour les deux matériaux, les parameétres

structuraux de maille a,, le module de compression B, ainsi que sa dérivée B, sont regroupés dans

le tableau III.1 pour GaSb et le tableau II1.2 pour AlISb

Tableau I11.1 : Le paramétre du réseau a, le module de compressibilité B, et sa dérivée B(; de GaSh

GaSh ap (ua) By (GPa) B,
Notre résultat 11.560 50.868 4.574
11.523 [100][101]-11.531
Autres résultats
[102]-11.521 [103] / /

Tableau I11.2 : Le paramétre du réseau a, le module de compressibilité B, et sa dérivée B, de AlISb.

AISh ay (ua) B, (GPa) B,
Notre résultat 11.614 53.956 4.455
11.598 [100][101]- 11.606
Autres resultats
[102]-11.603 [103] / /

D’apres les tableaux, les parametres d’équilibre ay calculés sont accordés avec des autre
résultats théoriques pour les deux binaires. Les valeurs du module de compressibilité et sa dérivée

(B, etB,) évaluées a la pression nulle sont estimées a (50.868 GPa et 4.574), (53.956 GPa et

4.455), pour GaSb et AISb respectivement

I11.6.2. Propriétés électroniques:

I11.6.2.1. Structure de bandes d’énergie:
Les structures de bandes le long des directions de hautes symétries dans la zone de Brillouin
pour les binaires sont calculées aux parametres de mailles d’équilibres et sont représentées dans la

figure II1.6 pour le GaSb et la figure III.7 pour Le AlSb.
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Figure I11.6: Structure de bandes d’énergie de GaSb en phase Zinc-Blind
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Figure I11.7: Structure de bandes d’énergie de AISb en phase Zinc-Blind
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A partir des figures II1.6, III.7 nous pouvons voir clairement le comportement semiconducteur
a gap direct pour le GaSb et le comportement semiconducteur a gap indirect pour le AlSb. Le

maximum de la bande de valence est situé au point /" pour les deux binaires mais le minimum de
la bande de conduction est situé au point /" pour le binaire GaSh et au point X pour le binaire AlSb

ce qui entraine une bande interdite directe pour le GaSb et une bande interdite indirecte pour le
AlSb. Les ¢énergies de bandes calculées des deux binaires dans la phase Zinc-blende sont

récapitulées dans les tableaux II1.3 et I11.4.

Tableau I11.3: Les énergies de bandes interdites de GaSb en (eV) dans la phase zinc-blende avec
[’approche LDA.

GaSh Notre travail Autre resultats
r
Eg (eV) 0 0.72[100][101] 0.86 [104]
X
Eg (BV) 0.86 1.03[100][101]
L
Eg (eV) 0.26 0.75[100][101]

Tableau I11.4 : Les énergies de bandes interdites de GaSb en (eV) dans la phase zinc-blende avec
[’approche LDA.

ALISh Notre travail Autre résultats
EgF (eV) 1.45 2.30[100][101]
Eg (eV) 1.21 1.61[100][101]- 1.58-2.3 [104]
Ej (eV) 1.30 2.21[100][101]

On voit clairement que les valeurs des gaps calculées obtenues par LDA sont inférieures
que les valeurs d'expérience et pas loin des résultats obtenus par la méthode de FP-LAPW avec la
méme approximation d'échange-corrélation [105]. Cette sous-estimation des valeurs des gaps est
principalement due au fait que la LDA ne tient pas en compte l'indépendance énergétique des

quasi-particules correctement [106].
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La conclusion que 1’on peut tirer est :

Le GaSb et le AISb possédent la méme structure cristalline, leurs parameétres de maille sont
accordés. Le GaSb posséde un gap directe avec une énergie égale a 0 eV aux conditions statique
ou le AISb possede un gap indirecte avec une énergie €gale a 1.21 eV aux conditions statique par
conséquent leurs énergies des bandes interdites sont différentes donc ces massifs binaire vérifient

les conditions pour former une hétérostructure a puit quantique voir un superréseau.
I11.7. Propriétés des superréseaux a puit quantique:
I11.7.1. Propriétés structurales:

Les superréseaux (GaSh),,/(AlSb),, sont constitués d'une séquence de couches alternées de
nGaSh, et mAISb respectivement suivant une direction déterminée de croissance. Dans notre cas,
nous avons choisi I’axe [001] comme axe de croissance. Les binaires massifs ont une structure zinc
blende et les superréseaux (GaSh), /(AlSb),, ont une symétrie toujours cubique (m et n sont les
nombres de monocouches). Le volume de la cellule élémentaire V du (GaSh),,/(AlSb),, est égale
[(m + n) / 2]fois le volume de massif (bulk) ¥, pour le méme (m + n). Les vecteurs de

translation de la maille primitive des superréseaux (GaSh),,/(AlSb),, sont données par:

1 1
a1=a0( ) ,O)
n+Hmn+m

1 1
a2:a0<_ ) ,O)
n+mn+m
a3 = ao(o, 0, 1)

Ou ay est le paramétre de maille, et de méme la période du (GaSh),/(AlSb),,. L’étude des
propriétés structurales des superréseaux (GaSh),,/(AlSb),, sont essentielles pour déterminer les
paramétres de structure du matériau a 1’équilibre statique a savoir les paramétres de maille ay, le

module de compression 5, et sa dérivée By.

Dans notre travail, nous avons effectué un calcul self consistant de 1’énergie totale pour
plusieurs parametres du réseau. Le module de compressibilité et sa dérivée sont déterminés par un
ajustement de 1’énergie totale obtenue Er.(V) en utilisant 1’équation d’état de Birch, qui est
donnée par I’équation (III.1). La constante d’équilibre du réseau est donnée par le minimum de la
courbe E(v), le module de compressibilité est déterminé par 1’équation(IIL.3) et sa dérivée par
I’asymétrie de la courbe E(V).
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En premier temps nous commengons par 1’étude des propriétés structurales de superréseau
(GaSb),/(AlSb); ce superréseau est constitué par I’empilement périodique d’une monocouche de

GaSb sur une monocouche de AlLSb respectivement suivant un axe de croissance figure I11.8.

)y G—

AlSb AlSb

- o
« L

Figure II1.8: superréseau, (GaSbh),/(AlSb), . La fleche en rouge est l'épaisseur de la couche de GaSh en
bleu ’épaisseur de la couche AlSb et en mauve la période de superréseau.

Les superréseaux (GaSh),/(AlSb), se cristallisent aux conditions statiques dans la structure

du zinc blende dont la maille est contient 8 atomes et la base est formée d’atomes Ga et Sb en

positions (0 0 0), ([% % %) respectivement et d’atomes Al et Sb en positions (O % %), (—% % %)

respectivement (figure I11.9) avec la primitive de translation suivante :

—
o l N| =
N =
ON| R N]| -
=) o

Figure IIL.9: maille primitive de superréseau a puit quantique (GaSh),/(ALSb)4, les atomes en rouge
Ga, en verte Sb et en bleu les atomes de Al
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Ensuite nous allons étudier les propriétés structurales de superréseau (GaSb),/(AlSb), ce
superréseau est constitué par I’empilement périodique de deux monocouches (bicouche) de GaSh

sur deux monocouches de AlSh respectivement suivant un axe de croissance figure I11.10

4 ;4 N
< » »

AlSb AlSb AlSb AlSb

P a
< »

Figure II1.10: superréseau, (GaSb),/(AlSb), . La fleche en rouge est l’épaisseur de la couche de GaSh
en bleu I’épaisseur de la couche AlLSb et en mauve la période de superréseau.

Les superréseaux (GaSb),/(AlSb), se cristallisent aux conditions statiques dans la structure

du zinc blende dont la maille est contient 16 atomes et la base est formée d’atomes Ga occupent
les positions (0 0 0), (0 % %) et d’atomes Al occupent les positions (O 0 %) , (0 % %) et d’atomes

Sb en (l 2 l) , (—8l % g) , (i 2 E) , (—8l % %) (figure I11.11) avec la primitive de translation :

8 8 8 8 88
1 10
4 4
110
4
0 0 1

Figure III.11: maille primitive de superréseau a puit quantique (GaSbh),/(AlISb),, les atomes en rouge
Ga en verte Sb et en bleu les atomes de Al
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Aprés nous allons étudier les propriétés structurales de superréseau (GaSh)s;/(AlSb); ce
superréseau est constitué par 1’empilement périodique de trois monocouches de GaSb sur une

monocouche de AlLSb respectivement suivant un axe de croissance figure I1I.12.

»
»

P »
< »

P
<

P g
< »

Figure II1.12: superréseau, (GaSbh)s/(AlLSb),. La fleche en rouge est I’épaisseur de la couche de GaSh
en bleu l’épaisseur de la couche AlLSb et en mauve la période de superréseau.

Les superréseaux (GaSbh)s/(AlSb); se cristallisent aux conditions statiques dans la structure du

zinc blende dont la maille est contient 16 atomes et la base est formée d’atomes Ga occupent les
positions (0 0 0), ( % i) ( ) et d’atomes Al occupent les positions (O - —) et d’atomes Sb
1
8

111 1
nl===),(—=
8 88 8

%) (l 2 E) (—8l % g) (figure II1.13) avec la primitive de translation:

8 8 8
110
4 4
110
4
0 0 1

Figure II1.13: maille primitive de superréseau a puit quantique (GaSh);/(AlSb), les atomes en rouge
Ga, en verte Sb et en bleu les atomes de Al
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En fin nous allons étudier les propriétés structurales de superréseau (GaSb),/(AlSb); ce
superréseau est constitu¢ par I’empilement périodique d’une monocouche de GaSb sur trois

monocouches de AISb respectivement suivant un axe de croissance figure I1I.14.

< »
< »

- »
< -

AlSb AlSb AlSb AlSb AlSb AlSh

P g
< »

Figure II1.14: superréseau, (GaSh),/(AlSb)s . La fleche en rouge est ’épaisseur de la couche de GaSh
en bleu l’épaisseur de la couche ALSb et en move la période de superréseau.

Les superréseaux (GaSb);/(AlSb), se cristallisent aux conditions statiques dans la structure

du zinc blende dont la maille est contient 16 atomes et la base est formée d’atomes Ga occupent
3

4) et d’atomes

les positions (0 0 0) et d’atomes Al occupent les positions (O % i) ) (0 0 %) ) (0 %

Sb en (l 2 l) , (—8l % E) , (l 2 E) , (—8l % g) (figure I11.15) avec la primitive de translation:

8 88 8/’\8 88
1 10
4 4
110
4 4
0 0 1

Figure I11.15: maille primitive de superréseau a puit quantique (GaSbh),/(AlSb)3, les atomes en rouge
Ga, en verte Sb et en bleu les atomes de Al
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L’étude des propriétés structurales des superréseaux (GaSh),/(AlSb),, sont essentielles pour
déterminer les parametres de structure du matériau a 1’équilibre statique a savoir les parametres de

maille a,, le module de compression 7 et sa dérivée B).

L’optimisation structurale des superréseaux a puit quantique (GaSh),,/(AlSb),, s’effectue en
calculant pour chaque configuration (GaSh),/(AlSb),,(GaSb),/(AlSb),, (GaSbh)s;/(AlSbh),
(GaSb),/(AlSb)5 I’énergie totale en fonction de la volume de la maille dans des intervalles qui
varient entre -8.65% et +8.65% pour (GaSh),/(AlSb); et entre -8.73% et +8.73% pour
(GaSbh),/(AlSb), et entre -10.93% et +10.67% pour (GaSbh);/(AlSb); et entre -11.13% et

+10.44% pour (GaSh),/(AlSb)5 au voisinage des paramétres des mailles estimés .

Les figures III.16, II1.17, 111.18 et I11.19 représentent les variations des énergies totale en
fonction du volume de la maille de (GaSbh),/(AlSb),, pour les quatre configurations

(GaSb),/(AlSb),, (GaSbh),/(AlSb),,(GaSb);/(AlSb),, (GaSh),/(AlLSb) respectivement.

-30279,06

GaSb/AlSb

-30279,08 +

-30279,10
-30279,12

\
]
. \
|
-30279,14 8 .
Y
A
|

Energie (Ry)

-30279,16 -} . -

-30279,18 .

-30279,20

-30279,22 , . , . , . . .
600 700 800 900 1000

Volume (ua)3

Figure I11.16: La variation de [’énergie totale en fonction du volume de (GaSb),/(AISb); en phase Zinc-
Blind avec I’approximation: LDA
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Figure IIL17: La variation de I’énergie totale en fonction du volume de (GaSbh),/(AlSb), en phase Zinc-

Blind avec I’approximation: LDA
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Figure I11.18: La variation de l’énergie totale en fonction du volume de (GaSb)5/(AlSb), en phase Zinc-

Blind avec I’approximation: LDA
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Figure II1.19: La variation de [’énergie totale en fonction du volume de (GaSh),/(AlSb)s en phase Zinc-

Blind avec I’approximation: LDA

D’apres les figures, les énergies de stabilisation et leurs volumes équivalents pour les

superréseaux (GaSb),/(AlSb),, (GaSb),/(AlSb),, (GaSh)s/(AlSb),, (GaSh),/(AlSb),

sont

regroupés dans le tableau suivant (tableau II1.5).

Tableau II1.5: Le paramétre du réseau a, le module de compressibilité B et sa dérivée Bj des quatre

configurations du superréseau (GaSh),,/(AlLSb),

D’apres

Systéme E,(Ry) v, (ua)’
(GaSbh),/(AlSb), -30279.205 772.203
(GaSb),/(AlSb), -60558.410 1547.491
(GaSbh)s/(AlSbh), -63957.231 1548.258
(GaSb),/(AlSb), -57159.590 1557.090
le tableau III.5 nous constatons que les valeurs des

énergies des

superréseaux(GaSh), /(AlSb),, (GaSb)s;/(AlSb),, (GaSbh),/(AlSb); sont approximativement

égaux et leurs volumes sont aussi presque égaux et chaque une de ces énergies et de ces volumes

sont respectivement presque égale le double de I’énergie et le doble du volume de superréseau

(GaSh),/(AlSb),
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Les différents résultats structuraux obtenus pour les quatre configurations des superréseaux
(GaSbh),/(AlSb),, (GaSbh),/(AlSb),, (GaSbh)s/(AlSb);, (GaSb),/(AlSb); , les paramétres

structuraux de maille ay, les modules de compressions By ainsi que sa dérivée B, , sont calculés par

I’approches (LDA) et sont regroupés dans le tableau II1.6.

Tableau II1.6: Le paramétre du réseau a, le module de compressibilité B et sa dérivée By des quatre

configurations du superréseau (GaSh), /(AlSb),,.

Systéme a,(u. a) B, (GPa) B,
(GaSb),/(AlSb), 11.559 52.633 4650
(GaSh),/(AlSh), 23.133 52.927 4.621
(GaSh)/(AlSh); 23.137 52.045 4.264
(GaSh), /(AISh)s 23.181 52.927 4.365

Nous constatons d’apres le tableau I11.6, que

» Le paramétre de maille de superréseau (GaSh),/(ALSb), est environ deux fois plus grand
que le paramétre de maille de superréseau (GaSh),/(AlSb);.

» Les paramétres de maille de superréseau (GaSh);/(AlLSb), et de supereseau (GaSh),/
(AlSb)4 sont accordés et presque égaux.

» Les paramétres de maille de superréseau (GaSh);/(AlLSb), et de supereseau (GaSh),/
(AlSb)5 sont a peu pres deux fois plus grands que le paramétre de maille de superréseau
(GaSb),/(AlSb), et plus presque égales au paramétre de maille de superréseau (GaSh),/
(ALSb),.

» Pour les quatre configurations (GaSh),/(AlLSb),, (GaSbh),/(AlSb),, (GaSh)s/(AlSb),
(GaSb),/(AlSb), le module de compressibilité est presque le méme environ 52 GPa.

» La dérivée du module de compressibilité de superréseau (GaSh),/(AlSb); est plus grand
que les superréseaux (GaSh),/(AlSb),, (GaSb);/(AlSb),, (GaSb),/(AlLSb);.

I11.7.2. Propriétés électroniques:

I11.7.2.1. Structures de bande d’énergie :

Les structures de bandes le long des directions de hautes symétries dans la zone de Brillouin
pour les quatre configurations de superréseaux (GaSh),/(AlSb),, (GaSh),/(AlSb),, (GaSb);/
(AlSb),, (GaSb),/(AlSb); sont calculées aux parametres de mailles d’équilibres et sont
représentées dans les figures I11.20, 111.21, 111.22, 111.23 respectivement.

70




Chapitre 11l : Résultats et discussions

RNraYl

|

VAR S

5
2,
e 0+——+—"—=Fr———F———- EF
B
g -
M 5
-4 — /
..6 —________ \—/\#”__________
-8 -
1 -~ \_/-
-10 7 | /‘\
__/ \
-12
I X M I R X
Vecteur d’onde k

Figure I11.20 : Structure de bande d’énergie du superréseau (GaSb),/(AlSb) le long des directions de
hautes symétries dans la zone de Brillouin.
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Figure II1.21 : Structure de bande d’énergie du superréseau (GaSh), /(AlLSb), le long des directions de
hautes symétries dans la zone de Brillouin.
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Figure I11.22 : Structure de bande d’énergie du superréseau (GaSh)s/(AlSb), le long des directions de

hautes symétries dans la zone de Brillouin.
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Figure II1.23 : Structure de bande d’énergie du superréseau (GaSh)./(AlLSb)5 le long des directions de
hautes symétries dans la zone de Brillouin.
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A partir des figures I11.20, I11.21, 1I1.22, 111.23, nous pouvons voir clairement le comportement
semiconducteur a gap indirect pour le superréseau (GaSb),/(AlSb); et le comportement
semiconducteur a gap direct pour les superréseaux (GaSh),/(AlSb),, (GaSbh)s/(AlSb),,
(GaSb),/(AlSb);. Le maximum de la bande de valence est situé au point /' pour les quatre
configurations (GaSb),/(AlSb),, (GaSb),/(AlSb),, (GaSh)s/(AlSb),, (GaSh),/(AlSh); mais le
minimum de la bande de conduction est situé au point /" pour les trois configurations (GaSbh),/
(AlSb),, (GaSb)/(AlSb),, (GaSbh),/(AlSb); et au point X pour la configuration (GaSh),/
(ALSb), ce qui entraine une bande interdite indirecte pour cet superréseau et une bande interdite
directe pour les autre superréseaux. Les énergies de bandes calculées des quatre configurations des

superréseaux étudiés dans la phase Zinc-blende sont récapitulées dans le tableau II1.7.

Tableau I11.7: Les énergies de bandes interdites en (eV) des quatre configurations du superréseau

(GaSbh),,/(AlSb),, dans la phase zinc-blende avec I’approche LDA..

Systeme Eg (eV) E; (e V)
(GaSb),/(AlSb), 0.439 0.356
(GaSb),/(AlSb), 0.524 0.911
(GaSb);/(AlSb), 0.133 0.745
(GaSbh),/(AlSb), 0.830 1.196

Dans le cas de superréseau (GaSh),/(AlSb); la largeur du puit quantique Lp est égale
1’épaisseur de la monocouche de GaSh (Lg,sp) et la largeur de la barriére de potentiel L est égale
a I’épaisseur de la monocouche de ALSh (L.sp) (figure 111.24), le gap est trouvé indirect, avec une

valeur d’énergie égale a 0.356 eV

Lp
E c : : ——
mini-bande de
P R .
conduction
Lg
mini-bande de
C———
valence
Ey

Figure I11.24: Diagramme de bandes d’énergie d’un superréseau a puit quantique de
configuration (GaSb),/(AlSb); .
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Lorsqu’on augmente 1’épaisseur de la couche de GaSb en utilisant deux monocouches de cet
constitue, de méme on augmente 1’épaisseur de la couche de AISb en utilisant deux monocouches
de cet constitue, on obtient la configuration (GaSb),/(AlSb), par consequent la largeur du puit
quantique et la largeur de la barriére de potentiel devient deux fois plus grand que leurs largeurs
dans la configuration (GaSh),/(AlSb), c’est-a-dire Lp = 2(Lg,sp) et Lg=2(Lysp) (figure 111.2), le
gap ici est trouvé direct contrairement au cas précédente, avec une valeur d’énergie égale a
0.524 eV ce qui désigne I’influence des parametre caractéristique (la largeur du puit quantique et

la largeur de la barriere de potentiel) de superréseau sur lui-méme.

EC LP
mini-bande
de conduction
Lg
mini-bande
<+ (e valence
Ev

Figure I11.25: Diagramme de bandes d’énergie d’un superréseau a puit quantique de
configuration (GaSb),/(AlSb), .

Maintenant on augmente la largeur du puit quantique en utilisant trois monocouches de GaSbh
c’est-a-dire Lp devient égale a 3(Lgusp) et en garde la largeur de la barriere de potentiel de
premiére configuration corresponde au superréseau (GaSh),/(ALSb), en utilisant une monocouche
de AlSb c’est-a-dire Lg devient égale a L 45, on obtient la configuration (GaSh)4/(AlSb), (figure
I11.26,( le gap est trouvé direct contrairement au configuration (GaSh),/(AlSb), , avec une valeur
d’énergie égale a 0.133 eV qui est inférieur a 1’énergie de gap de la configuration précédente
(GaSbh),/(AlSb), ou Es~= 0.524 eV ce qui signifie de nouveau l’influence des paramétres

caractéristiques de superréseau sur la structure.
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Lp

mini-bande
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A 4
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Figure I11.26: Diagramme de bandes d’énergie d’un superréseau a puit quantique de
configuration (GaSb)s/(AlSb); .

Dans le cas de la configuration (GaSh),/(AlSbh); la largeur du puit quantique est égale
I’épaisseur d’une monocouche de GaSbh et la largeur de la barricre de potentiel est égale a
I’épaisseur de trois monocouche de AlSbh c’est-a-dire Lp = Lg,sp et Lg = 3(Lysp) (figure 111.27), le
gap est trouvé direct contrairement au premiére configuration (GaSb),/(AlSb),, avec une
energie egale a 0.830 eV , cette énergie de gap est plus grand par rapport aux énergies de gap de
deux configurations précédente (GaSh),/(AlSb), et (GaSh)s;/(AlLSb); ce qui prouvé I’influence
important des parametre caractéristiques des superréseau sur le comportement de la structure.

Lp

P
<

mini-bande
< de conduction

A
A 4

Lg

Ev

mini-bande
¢ de valence

Figure I11.27: Diagramme de bandes d’énergie d’un superréseau a puit quantique de
configuration (GaSh),/(AlSb)5 .

L’utilisation industriels de ces hétérostructures a puit quantique dans des divers domaines
nécessite une connaissance concernant leurs longueur d’onde électromagnétique pour des

applications technologiques optoélectroniques voir optiques. Le tableau IIL.8 regroupés les
longueurs d’onde électromagnétique 1 = };—C des superréseaux (GaSh),,/(AlLSb),, pour les quatre
g

configurations (GaSh),/(AlSb),,(GaSb),/(AlSb),, (GaSbh)s/(AlSb);, (GaSbh),/(AlSb); et

leurs énergies de bandes interdites et domaines d’application.
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Tableau I11.8: Les longueurs d’onde des quatre configurations du superréseau (GaSh)y, /(AlSb),, et leurs
énergies de bandes interdites en (eV)

Systéme Eg (e[/) y (um) Domaine d’application
(GaSb),/(AlSb), 0.356 3,486 L’infrarouge moyen
(GaSb),/(AlSb), 0.524 2,368 L’infrarouge moyen
(GaSb)s/(AlSb), 0.133 9,332 L’infrarouge thermique
(GaSb),/(AlSb), 0.830 1,495 Le proche infrarouge

Le proche infrarouge (0.7um a 1,6um) est la partie du spectre électromagnétique qui vient
juste apres le visible (couleur rouge) ou I’infrarouge moyen est appartienne dans ’intervalle du
spectre électromagnétique de 1,6 um jusqu’a 4 pum dans lesquels  I’infrarouge thermique
appartienne dans le domaine spectral de 4 pum a 15 pm.

Ces dernieres années I’utilisation du rayonnement infrarouge s’est rapidement développée dans
tous les domaines de la vie, de I’industrie aux habitations. On retrouve par exemple les lampes
infrarouges dans ’automobile, 1’agroalimentaire, les textiles, la plasturgie mais aussi les soins du
corps, le chauffage ... Les infrarouges sont trés intéressants pour la vision de nuit. Dans le domaine

militaire ils servent par exemple au guidage des missiles.

I11.8. Conclusion:

Nous avons pu voir au long de ce chapitre, les structures cristallines et les structures des
bandes d’énergies des superréseaux a puit quantique (GaSbh), /(AlSb),, pour les quatre
configurations (GaSb),/(AlSb),,(GaSh),/(AlSb),, (GaSb);/(AlSb),, (GaSbh),/(AlSb)s. et
nous avons tenté de faire le point sur les effets des parameétres caractéristiques (les largueurs des
puits quantique et les largeurs des barriéres de potentiel) des superréseaux sur les propriétés de lui-

méme et donc I’influence de ces parametres sur le comportement physique de la structure.

Les superréseaux a puit quantique forment une famille extrémement riche avec laquelle il est
possible de moduler leur propriétés par un control structural au niveau atomique c’est-a-dire le
contrdle des épaisseurs des couches utilisés. Cette richesse qui n'existe pas dans les matériaux
conventionnels a permis d'obtenir des matériaux présentant des performances électroniques,

optoélectroniques et optiques intéressantes.

L’utilisation des superréseaux apporte de nombreux avantages en termes de propriétés des
matériaux. En effet, le but de leur fabrication est de profiter des bonnes propriétés de chaque
matériau afin d’en former un qui sera mieux adapté a certaines applications. La combinaison de
deux matériaux semiconducteurs ou plus sous forme des couches alternés suivant une périodicité
bien organiser , permet donc d’améliorer les propriétés d’un matériau, est cela a fait I’objet de

plusieurs étude et I’intérét de plusieurs chercheurs.
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Conclusion générale

Conclusion générale:

Les recherches intensives menées de part le monde au cours de ces dernicres décennies ont
abouti a de fructueuses découvertes aussi bien du point de vue des matériaux que de leurs

propriétés ont contribué au nouvel essor que connait les superréseaux a I’heure actuelle.

Le travail présenté¢ dans cette mémoire est consacré au développement des propriétés
structurales et électroniques des superréseaux (GaSh),/(AlSb),,. Ces nouvelles structures
présentent des propriétés électroniques différentes de celles des matériaux massifs qui les
constituent et sont exploitées avec succes dans la technologie moderne et ont un intérét

technologique important dans différents domaines.

Les calculs ont été réalisés au moyen de la méthode FP-LMTO (Full Potential Linear Muffin-
Tin Orbital) basée sur la DFT. L'énergie d'échange et de corrélation est déterminée par

I’approximation (LDA).

Apres une longue période de stagnation, les superréseaux a connu un regain d’intérét et
d’activité a 1’échelle mondiale. Ceci a été essentiellement motivé par la découverte de nouvelles
structures artificielles possédant des performances accrues. C’est dans ce contexte que se situe ce
travail avec I’étude des propriétés structurales et ¢lectroniques des superréseaux a puit quantique a
base des matériaux semiconducteurs III/V  (GaSh),/(AlSb),, pour les quatre configurations

(GaSh),/(AlSb),, (GaSb),/(AlSb),, (GaSh)s/(AlSb),, (GaSh),/(AlSb)s.

Dans ce travail, on a montré que les superréseaux sont les composés les plus prometteurs pour
leurs propriétés structurales et électroniques exotiques et elles sont des composés tres étudiés pour
des applications technologiques émergentes, elles occupent une place de choix pour I’industrie
¢électroniques moderne surtout dans la fabrication des dispositifs électroniques et optiques de taille

extrémement petite avec un rendement plus €levé.

Nous avons voire aussi que les superréseaux (GaSh),,/(ALSb),, sont des composés possede
une structure cristalline en couches alternés suivant une périodicité bien respecté. Les propriétés de
ces superréseaux dépend d’un part du épaisseurs du couches (le nombre n et m des monocouches
de GaSbh et de ALSD) utilisé et d’un autre parte de propriétés des constituants de base qui forment

les monocouches utilisés .

Nous avons commencé par 1’étude des propriétés structurales et électroniques des deux
binaires massifs GaSb et ALSb dans la phase zinc-blende, nous avons trouvé que leurs valeurs des
paramétres de réseau d'équilibre en bon accord avec ceux calculés par I’expérience et par d'autres

techniques théoriques.
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Dans 1'é¢tude des propriétés ¢€lectroniques, nous avons conclu que ces binaires sont des
matériaux semiconducteurs dans lesquels le GaSbh possede un gap d'énergie directe ou le ALSb

possede un gap d'énergie indirecte.

Concernant les superréseaux nous avons trouvé que les parameétres des mailles des trois
configurations des superréseaux (GaSh),/(AlSb),, (GaSb);/(AlSb),, (GaSh),/(AlSb)5. sont
approximativement €gaux et sont plus grand environ deux fois que le paramétre de maille de

superréseau (GaSb),/(AlSb),

Pour les propriétés électroniques des superréseaux on a prédit les structures des bandes
électroniques de superréseaux (GaSh), /(AlSb),, pour les quatre configurations (GaSh),/
(AlSb)4,(GaSb),/(AlSb),, (GaSb);/(AlSb),, (GaSb),/(AlSb); qui au meilleur de notre
connaissance n'a pas ¢été étudié avant ni expérimentalement ni théoriquement et a partir des
résultats trouvés des valeurs des énergies de gap des superréseaux (GaSh),/(AlSb),, (GaSh)s/
(AlSb),, (GaSb),/(AlSb); mnous constatons clairement que les minimums des bandes de
conduction et les maximums des bandes de valence trouvent au méme point de haute symétrie (I')
donc ses matériaux aura des gaps directe au point (I') mais pour la configuration (GaSh),/(AlSb),
le gap est trouvé indirect ou le minimum de la bande de conduction au point (X) et le maximum de

la bande de valence se trouve au point (I).

Nos conclusions sur I’influence des paramétres caractéristiques des superréseaux sur les
propriétés et I’influence de ces parametres sur le comportement physique de la structure ou nous
avons voire que lorsque les largeurs du puit quantique changent ou les largeurs des barriéres du
potentiels changent ou les deux sont changés a la fois, les énergies des bandes interdites sont

changgs et la nature de gap par fois change aussi.

Cette étude du premier principe fait partie des grands efforts théoriques pour explorer les
différentes propriétés physiques des superréseaux (GaSbh),/(AlSb),, et sera certainement trés

utile pour ’interprétation des futures données expérimentales.
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