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Chapitre 1

INTRODUCTION GENERALE

Le présent travail s’insére dans le cadre de 1’étude des propriétés électroniques d’une
impureté de type donneur (D°) et d’un exciton (X) lié & une impureté jonisée (D*,X)

dans un puits quantique de semi-conducteur, en présence des champs extérieurs.

La. place considérable que prennent aujourd’hui la micro-électronique, I'informatique
et les télécommunications, vient des progrés réalisés depuis plusieurs décennies dans
la connaissance et la technologie des semi-conducteurs. Le réle des défauts dans
ces matériaux est déterminant. En effet, les semi-conducteurs auraient trés peu
d’applications sans la grande variété de propriétés qu’il est possible d’atteindre grice

a P'introduction judicieuse d’impuretés.

Dans le cadre de ’approximation de la masse effective, et par analogie avec un électron
et un proton dans le vide, un électron de la bande de conduction dans un semi-
conducteur peut se lier, par 'intermédiaire de I'interaction coulombienne, a un trou
de la bande de valepce pour former un pseudo-atome d’hydrogéne que 'on nomme
exciton. L’énergié minimale nécessaire pour créér oét exciton (ou l’énergie récupérée
lors de sa recombinaison) est donc légérement inférieure a 1'énergie de gap (i.e. énergie
qui sépare la bande de valence de la bande de conduction) d’une quantité qui définit

Pénergie de liaison de la paire électron-trou.

Un exciton peut étre libre dans un cristal comme il peut aussi étre piégé par le
potentiel perturbateur d’un défaut ou lié & d’autres particules libres, pouvant ainsi

former différents types de complexes excitoniques.
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Lampert (1958) fut le premier & avoir envisagé la possibilité de l'existence de ces
complexes, en particulier les complexes (D?X), (A%X) et (D*,X) résultant respe-
ctivement de la liaison d’un exciton avec une impureté neutre de type donneur, une

impureté neutre de type accepteur et un donneur ionisé.

Le premier & avoir observé ce genre de complexes dans les semi-conducteurs massifs,
fut Haynes (1960). Ce dernier a mesuré le taux de recombinaison radiative dans le
Silicium dopé par les éléments III et V du tableau périodique. A 25 K, des raies fines
apparaissent, qui sont associées d’aprés I'auteur & la recombinaison d’une impureté
ionisée avec trois particules chargées. Le rapport entre I’énergie de dissociation du
complexe et ’énergie d’ionisation du donneur est approximativement de l'ordre de
0,1 pour les dopants utilisés dans 'expérience (Sb, P, As, Bi, Al, Ga, et In). D’autres
études expérimentales ont permis I’observation de ces complexes dans plusieurs semi-
conducteurs [Thomas et al. (1962); Reynolds et al. (1965)].

Les excitons liés ont une durée de vie de ’ordre de la nanoseconde et sont intéressants
pour les investigations spectroscopiques car ils donnent lieu & des raies étroites de

positions bien définies dans le spectre [Dean et Herbert (1979), Monemar (1988)].

Récemment, un regain d’intérét a été apporté aux excitons liés grice aux progrés
réalisés dans le domaine de la croissance cristalline. La fabrication de puits quantiques
de haute qualité est actuellement possible grice & plusieurs techniques de croissance
telles que I’épitaxie par jet moléculaire (MBE) ou I'épitaxie en phase vapeur par
décomposition organo-métallique (MOCVD).

Dans ce type de structures, les porteurs de charges sont confinés dans un espace trés
restreint, ce qui accentue le recouvrement entre les fonctions d’onde de 1’électron et
de trou. De ce fait, on peut s’attendre & une augmentation de I’énergie des excitons
et des complexes excitoniques. Dans la mesure o ’énergie coulombienne croit avec
le confinement, on prévoit également que leur observation expérimentale devienne

possible & des températures élevées.

Dans la littérature, peu de travaux expérimentaux sont disponibles sur les complexes
exciton-donneur neutre ou ionisé dans un puits quantique. A notre connaissance,
Shanabrook et Comas (1984) furent les premiers & avoir relaté I’existence d’un com-

plexe (D% X) dans un puits quantique multiple, dopé au centre du puits. Ces obser-

6



vations se traduisent par l’existence d’un pic de photoluminescence situé & 1,5 meV
au-dessous de la raie excitonique. Ce pic est attribué & la recombinaison radiative de

I’électron du donneur neutre, localisé au centre du puits, avec un trou lourd.

En utilisant les mesures de photoluminescence des excitations résonantes & haute
résolution ainsi que celles dépendant de la température, Reynolds et al. (1989) ont pu
déterminer 1’énergie de (D% X) dans un puits quantique de type GaAs/Ga;_,Al;As.
Les résultats montrent que ’énergie de liaison croit quand la largeur du puits est
inférieure & 100 A et décroit au-dela de cette largeur. Une transition supplémentaire
est observée et attribuée par les auteurs aux excitons liés aux donneurs ionisés (D*,X),

situés au centre ou au bord du puits quantique.

Du point de vue théorique, plusieurs travaux ont été effectués pour étudier la stabilité
du complexe (D*,X). En effet, dans les semi-conducteurs massifs (3D), Skettrup et
al. (1971) ont étﬁdié la stabilité du complexe en. jou'ant sur le rapport des masses de
lélectron et du trou ¢ = m,/my, et ont conclu que le complexe reste stable tant que
ce rapport est inférieur & une valeur critique o, = 0,426. Stébé et Stauffer (1988) ont
calculé Pénergie de 1’état fondamental du complexe dans un semi-conducteur idéal &
deux dimensions (2D) en utilisant une procédure variationnelle. En choisissant une
fonction d’onde d’essai & 55 termes de type Hylleraas (1929), ils ont trouvé que le
complexe est stable pour un rapport de masse inférieur a 0,88, qui n’est autre que le

double de la valeur trouvée par les méme auteurs dans les semi-conducteurs massifs
(0. =0,365).

Stébé et Stauffer (1993) ont utilisé le méme modele pour étendre I'étude du com-
plexe au cas du puits quantique de type GaAs/Ga;_,Al,As pour une concentration
d’Aluminium égale 3 0,15 et 0,30. Ils ont conclu que 1’énergie de (D*,X), avec

I'impureté ionisée placée au centre du puits, varie entre les deux cas limite de (3D)

et (2D).

Les effets des champs extérieurs sur les semi-conducteurs apportent des informations
intéressantes sur le spectre d’absorption optique et sur la stabilité des complexes exci-
toniques. En effet, application d’un champ magnétique donne lieu & ’apparition de
nouveaux phénomeénes tels que : la résonance cyclotronique décrivant les transitions

entre les niveaux magnétiques dans la méme bande, la magnétoabsorption associée
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aux transitions directes et indirectes entre les niveaux de Landau des bandes de
conduction et de valence, enfin l'effet Zeeman qui traduit les transitions entre les
différents niveaux d’impuretés. Quant au champ électrique, il conduit & une modifi-
cation des bandes de conduction et de valence dans la direction du champ appliqué.
Par conséquent, 1’électron et le trou pénétrent par effet tunnel dans la bande interdite
et réduisent 1'énergie du gap. Dans le cas des semiconducteurs massifs, un élargisse-
ment du bord d’absorption est observé (effet de " Franz-Keldysh”) [Franz(1958)), alors
que dans le cas des puits quantiques le champ électrique déplace le pic d’absorption
excitonique vers les faibles énergies (effet Stark) [Miller(1984), Chemla(1985)].

L’objectif principal de notre travail est d’étudier I'effet des champs magnétique et éle-
ctrique sur la stabilité du complexe (D*,X) dans un puits quantique. A cet effet, nous
étendons la théorie .développée en 'absence de c.ha.r.nps par Stébé et Stauffer (1993).
De plus nous étudions l'effet de la position de I'impureté a 'intérieur du puits. En
présence du champ magnétique, on s’attend & une augmentation, en valeur absolue, de
I’énergie de corrélation grace a ’effet diamagnétique quadratique en champ, ainsi qu’a
une stabilité du complexe par rapport aux produits de dissociation les plus probables.
Cependant, I’action du champ électrique & pour effet de diminuer, en valeur absolue,

I’énergie de corrélation & cause des forces de sens contraire s’exercant sur les particules

de charges opposées.

Au deuxi®¢me chapitre, nous développons la théorie du complexe exciton-donneur
ionisé dans I'approximation de la fonction enveloppe. Tout d’abord, nous dérivons
I'approximation de la fonction enveloppe dans le cadre le plus général d’un semi-
conducteur dans lequel régne, en plus du potentiel de réseau cristallin, un potentiel
lentement variable par rapport & la maille cristalline. Puis, nous nous plagons dans un
modele & deux bandes simples, isotropes et paraboliques et nous établissons I’équation
de la masse effective de (D*,X) dans un puits quantique. Enfin, une revue des
principaux travaux théoriques antérieurs sur le complexe sera donnée & la fin de ce

chapitre.

Au troisiéme chapitre, nous nous intéressons a ’étude d’une impureté peu profonde
dans un puits quantique. Nous examinons 'effet de la position du centre donneur ainsi

que Vapplication de champs extérieurs sur I’énergie de corrélation, nous décrivons le
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choix des fonctions d’onde pour chaque cas. Enfin nous évaluons l'effet de I’interaction
des porteurs de charge avec les phonons optiques volumiques; & cet effet, nous ada-
ptons la méthode de la transformation canonique élaborée par Bednarek et al. (1977)
ainsi que Adamowski et al. (1985) pour 1'étude des excitons et des polarons liés dans

le cas des semi-conducteurs massifs.

Au quatriéme chapitre, nous mettons en évidence 'effet du confinement ainsi que
celui de la position de I'impureté a I'intérieur du systéme (puits-barriére) sur ’énergie
de ’état fondamental de (D*,X). Nous décrivons le modéle variationnel pour ’état
fondamental avec un choix judicieux de la fonction d’onde. Pour cela, nous allons dans
un premier temps refaire le travail effectué par Stébé et Stauffer afin de comparer nos
résultats dans le cas particulier ot le donneur est localisé au centre du puits. En vue
d’étudier la stabilité du complexe par rapport aux produits de dissociation les plus
probables, nous utilisons le méme modéle pour déterminer I’énergie de corrélation

pour un donneur neutre et un exciton.

Dans la premiére partie du cinquiéme chapitre, nous étudions l’effet d’un champ ma-
gnétique extérieur, appliqué parallélement au plan des couches, sur le (D*,X). Nous
nous limitons au cas d’un donneur localisé au centre du puits. La fonction d’onde
choisie est similaire & celle utilisée en ’absence du champ par Stébé et Stauffer. Les
résultats obtenus montrent une augmentation de I’énergie de corrélation du complexe
avec 'intensité du champ. Pour certaines largeurs du puits, nous comparons I’énergie
de (D*,X) & celles d’'un donneur neutre et d’un exciton afin d’étudier la stabilité du
complexe. L’action d’un champ électrique extérieur F sur (D*,X) fait l'objet de
la deuxiéme partie de ce chapitre. Nous nous inspirons du travail de Dujardin et
al. (1997) qui ont étﬁdié son effet sur les trions eiccifoniques dans un puits quantique;
nous utilisons le méme modéle, en choisissant une fonction d’onde d’essai qui tient
compte du champ électrique. Nous étudions les variations de ’énergie de corrélation
de (D*,X) en fonction de la largeur du puits pour différentes valeurs de F . Enfin,

nous discutons de la stabilité du complexe.
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Chapitre 2

THEORIE DU COMPLEXE
EXCITON-DONNEUR IONISE
DANS I’ APPROXIMATION DE
LA FONCTION ENVELOPPE

2.1 Introduction

Aux semi-conducteurs existant dans la nature comme le Germanium, le Silicium ou les
composés d’éléments IT1I-V ou II-VI tels que GaAs et CdTe, les physiciens ont depuis
une trentaine d’années ( suite & la proposition formulée par Esaki et Tsu [Esaki(1970)])
ajouté des semi-conducteurs totalement artificiels : les hétérostructures. Il s’agit, par
exemple, d’un empilement de couches minces alternées de deux semi-conducteurs
différents [figure (2.1)]. Ces matériaux sont déposés alternativement sur un substrat
par une méthode de croissance cristalline sophistiquée telle que I’épitaxie en ultra-
vide par jet moléculaires (MBE) ou 'épitaxie en phase vapeur par décomposition
de composés organo-métalliques (MOCVD). Ces techniques permettent de contrdler

Pépaisseur & une fraction de mono-couches prés.

L’étude de la structure électronique de ces matériaux a été abordée par différentes
techniques de calcul des structures de bandes. Citons la méthode des liaisons fortes
[Schulman (1981), Chang (1982)] qui consiste & considérer I’hétérostructure comme un
semi-conducteur massif dont la cellule élémentaire est trés grande a 1’échelle atomi-

que, la méthode des pseudo-potentiels [Jaros (1984), (1985)] et I'approximation de
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la fonction enveloppe [Bastard (1981), Alterelli (1983), Bastard et Brum (1986)]. La
derniére approximation est utilisée au voisinage de la premiére zone de brillouin, alors

que les deux premiéres traitent le cas des états éloignés de cette zone.

Dans ce chapitre, nous allons tout d’abord dériver ’approximation de la fonction
enveloppe dans le cadre le plus général d’un semi-conducteur dans lequel régne, en
plus du potentiel V,(r) du réseau cristallin, un potentiel V(r) lentement variable par
rapport a la maille cristalline. Nous discutons ensuite le cas d’un électron d’une bande

de conduction simple dans une hétérostructure.

Au second paragrap_he, nous établissons, dans un modeéle & deux bandes non dégénérées,
Péquation de la rmasse effective du complexe ei.ccit;)n-donneur ionisé dans un puits

quantique. Nous négligeons les effets dus au spin, ainsi que les interactions d’échange

électrons-trous. Nous supposons que le nombre d’électrons et de trous sont fixés,

ce qui revient & négliger les termes dus aux transitions virtuelles entre la bande de

conduction et celle de valence.

Dans le dernier paragraphe nous proposons une revue des différents travaux théori-

ques menés sur le complexe (D*,X) dans les semi-conducteurs massifs et confinés.
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GaAlAs GaAs

Figure (2.1) : Séquence périodique des couches d’une structure & multiple puits quan-
tique.

Profil des puits de potentiels dans les bandes de valence et de conduction d’énergies
respectivement E, et E.

La (Lp) représente I'épaisseur du matériau puits (barriére).

E.a (Egp) représente l'énergie de la bande interdite du matériau puits (barriére).
Ee, Enp et Ey, représentent respectivement les énergies de ’électron, trou lourd et du

trou léger.
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2.2 Approximation de la fonction enveloppe

L’approximation de la fonction enveloppe, basée sur la méthode de la masse effective,
consiste & prendre en considération une perturbation V'(r) présentant une variation
lente en fonction de r et s’ajoutant au potentiel effectif de Hartree-Fock V,(r). Cette
perturbation peut &tre due soit & un puits quantique, un champ électrique, un champ
magnétique ou une impureté. L’Hamiltonien d’un électron de masse mq et soumis &

cette combinaison de potentiels s’écrit alors :
P2
H=57n—0+vc(l')+V(l‘). (21)

Pour V (r) = 0, les solutions de I’équation de Schrédinger H 1 = E 4 sont des ondes

de Bloch |n, k),
1

Yk (T) = \/_ﬁ

oil ) est le volume du cristal, n désigne la bande et unx une fonction dont la période

5T uny(r), (2.2)

et celle du réseau cristallin. L’énergie correspondé,nte est Enk.
Pour V (r) # 0, nous développons les solutions de ’équation (2.1) sur cette base de

fonctions de Bloch selon :
1 ”
r)=— Ank €°F Uni(T), 2.3
¥(r) 7 %‘: k x(r) (2.3)
qui doivent donc satisfaire I’équation :
2
p ik.r ik.r
[% + Vc(r)] %‘: ank €5 Unk(r) + %‘: V(r)ane™ " un(r)  (24)
= E Z nx €5 U (1).
nk

_\/L(_l eiK.r UNK (l‘)

et en utilisant 'orthogonalité des ondes de Bloch, nous obtenons une équation équi-

En projetant cette expression sur une base de fonctions d’onde |[NK) =

valente de 1’équation de Schrédinger :

Z Ak / e KT Y (D)V(r)e™ T unk(r)dr = (E — enk)ank- (2.5)
nk Q

En utilisant le fait que le potentiel V(r) est lentement variable, sa transformée de

Fourier V, est nulle sauf pour des valeurs de q trés petites par rapport au rayon de
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la zone de Brillouin. En substituant cette transformée dans I’équation précédente, on

voit apparaitre le terme

Zank-‘g / e!lkta-K).r Ung (T)tni (r)dr, (2.6)
Q

nkq

qui serait majoritairement nul si V' était constant. Puisque les fonctions uyk et u.x
sont périodiques, nous pouvons poser r = R; + 1/, ou R; désigne la position de la
cellule 4, et r' est restreint au volume d’une cellule élémentaire, ce qui méne a la

somme sur % suivante :
1 , 1 .
) / elkta-K)r gn  (0)tnk(r)dr = g Z gikta-K).Ry 2.7)

' / ell e IO e () (')
C
1

= Aurg-kg— | Unk(r)unkiq(r)dr,
cell Jcell

ou J_, désigne I'intégration sur une cellule élémentaire et Ay est le symbole de Kro-
necker.

Nous utilisons encore une fois le fait que seules les petites valeurs de q contribuent
au potentiel, pour développer l'intégrale de recouvrement des parties périodiques des

ondes de Bloch selon q soit :

éell /C . Unk (I )Unk4q(r')dr’ =2 Ay, + ﬁq, /c y uhk () Vkuk(r)dr'.  (2.8)
L’approximation la plus simple est maintenant de ne tenir compte que du premier
terme, ce qui permet de découpler les différentes bandes dans I’équation de Schrédinger
(2.5). Compte tenu de (2.7) et (2.8), cette équation dans l’espace réciproque prend

la forme ;

ENK ONK + Z ANK+q Vq = F ank. (2.9)
a
En introduisant la fonction enveloppe :

Cn(r) =) anxe'™ ", (2.10)
K
nous pouvons transformer ’équation (2.9) dans I’espace réel :
d*’K .
/ —(27r)35NK ank €T+ V(r){y(r) = E{y(r). (2.11)
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Comme seules les composantes proches de K sont couplées par 1’équation (2.9), nous
pouvons développer en série la relation de dispersion de la bande ey autour de K.
Pour le cas le plus important ot K = 0, on introduit la masse effective m}y, de la

bande N : » o
h*K
= kel 2.12
ENK = €No t+ omy, (2.12)
que nous prenons isotrope par mesure de simplicité.

Reportant (2.12) dans (2.11), on trouve alors ’équation de Schrédinger pour la fonc-

tion enveloppe :

p2
[+ V(o) te) = (B = o) a0 (2,13
My
On peut conclure que pour un potentiel variant lentement par rapport au potentiel
cristallin, la fonction d’onde d’un électron de la bande N est celle d’une particule
ayant la masse effective de la bande et soumise au potentiel V(r). Toute I'influence
du matériau est prise en compte par la seule présence de la masse effective my; et de

I’énergie eno de la bande concernée en K = 0 dans 1’équation de Schrédinger (2.13).

Dans P’approximation retenue, la fonction d’onde compléte est donnée par :

¥ (r) = (y (r) uno(r). (2.14)
Dans le cas d’une hétérostructure dans laquelle le potentiel externe V'(r) présente une
discontinuité sur une distance atomique, nous approximons les solutions de chaque
cdté de 'hétérojonction par (2.13) et (2.14) avec une fonction de Bloch upo(r) propre
4 chaque matériau. Pour trouver les états stationnaires d’un électron, il faut tout
d’abord que la fonction d’onde soit continue, et la solution exacte doit conserver le
flux de probabilité qui traverse 'interface(z = 0). Le courant de probabilité est donné
par :

,,:;v [CFV(I‘)VCN(I‘) - CN(r)VC;V(r)] , (2.15)

et la conservation de courant a travers 'interface méne donc a 1’équation de continu-

J =

ité :
L 8,(n(0) = ——8,Cn (07
mt 2N ( )—_77—%5 L¢n(07),
ol les signes + désignent les matériaux a gauche et & droite de I'interface. Cette

derniére condition peut étre incorporée dans le formalisme en écrivant ’équation de

Schrédinger pour la fonction enveloppe sous la forme :

732 V+V(r)| (n(r) = (E — eno) Cn(r). (2.16)
2my(r)

-V
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On remarque que cette approche assez heuristique de I’hétérojonction cache bien des
problémes importants. Ainsi nous nous sommes limités & I’approximation & une bande
simple, dont la masse effective ne dépend pas de K. Or, si les énergies en jeu E et
AV (r) sont importantes, cette hypothése n’est plus valable.

2.3 Equation de la masse effective d’un exciton lié
A un donneur ionisé dans un puits quantique

En négligeant les effets dus aux spins, ’'Hamiltonien électronique dans un puits quan-

tique en présence d’une impureté s’écrit :

. 2 . .
e = / dr U (r) [%.7 + Vigs + Voo + Ur(r) | T(x) (2.17)
2

= / / drdr' U (1) TH () ——

e r,l‘I’(r’)‘I’(r),
ol le premier terme représente I’Hamiltonien d’un électron dans un puits quantique
de potentiel V,, soumis & la fois au potentiel cristallin V., et & celui d’une impureté
excédentaire Uy qui vaut —e? /e |r — r;| dans le cas d’'un donneur au point r;. Quant
au second terme, il traduit ’interaction entre deux particules dans ’approximation
non relativiste. .

Ut(r) et ¥(r) sont des opérateurs champs de fermions correspondant a la création et

a la destruction d’un électron au point r. Ils peuvent &tre développés dans une base

compléte de fonctions d’onde & une particule ¢, (r) comme suit :
) = D andur) (218)
nk
U(r) = ) amdmlr), (2.19)
nk

ol a}, et a,x sont respectivement les opérateurs de création et d’annihilation d’un

électron dans la bande n et ’état k.

Nous ne nous intéressons qu’aux excitations de type optique ol I’énergie mise en jeu
est de l'ordre de grandeur du gap et de celle correspondant & la décomposition des
deux derniéres bandes de valence, par suite du couplage spin orbite qu’on néglige ici.
Ainsi, nous pouvons limiter la sommation & la derni¢re bande de valence (n = v) et &
la. premiére bande de conduction (n = ¢). Dans ces conditions, les opérateurs champs

de fermions deviennent :
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U(r) = Te(r)+ Un(r)
= Y aadulr) + 3 audulr) (2.20)

= Z ack¢ck (l') + E d:-k¢'uk (l‘),
k k

ou d}, désigne I'opérateur de création d’un trou dans la bande de valence. Comme
les fonctions ¢, (r) sont orthonormées et forment une base compléte, nous pouvons

exprimer les opérateurs de création des quasi-particules en fonction des opérateurs

champs :
o = / dr gl () T.(r) (2.21)
d = / dr gt (£) U (5). (2.22)
Ils obéissent aux relations d’anticommutation suivantes :
[af, a;]+ =[as,a;], =0 et [a,?L,a,-]Jr = i (2.23)
[d;",d;"] = [di,dj], =0 et .[d;*,dj]+ = ;j (2.24)

Nous insérons les expressions des opérateurs champs de fermions dans 'Hamiltonien
électronique H® et nous développons en supposant que le nombre d’électrons et de
trous est fixé, ce qui revient & négliger les termes dus aux transitions virtuelles entre
la bande de conduction et celle de valence. Compte tenu des diverses relations de

commutation entre 6pérateurs d’électrons et de froﬁs, nous obtenons :

+ z ak akEck + Zakaklv (k I k') + Z ak akIU[ (k | kl)

kk' kk’

-~ Zd deBu— Y dideVe (1 13) — D diduls (%)
kk' kk’
+ Z aklak‘ldkadk? [W (k1 tllﬁz tl)m 'l:u) w (z'z Ckl 1123 (l:u)]
kikoksky
1 .
+§ Z a’;a:zakiiahw (16‘1 ckzllctach)
kikokska
1

+§ Z dl-iz-1d dkadk«tW (kl ll);z k3 h) (225)
kikoksky
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ou & est I'énergie de la bande de valence pleine dans 'approximation de Hartree
Fock.

La deuxi¢me (troisi¢éme) ligne représente 1’énergie des électrons (trous) de conduction
(valence) n’interagissant ni mutuellement ni avec les trous (électrons). V,, (i |%/) et

U; (& |}",) , avec 1, ¥ = couwv, ont les expressions suivantes :
(ill) = [ardiiden (2.26)

U; (;H:") = /dr¢:,kUI¢i’,k’

la quatriéme ligne rend compte des interactions coulombiennes directe et d’échange
entre un électron de conduction et un trou. Concernant les deux derniéres lignes, elles
décrivent respectivement, I’interaction coulombienne entre deux électrons et entre deux

trous avec :

W (i i) = [ e B, 6) B () s ) B ). 220

En 'absence de toute perturbation extérieure (impureté et puits quantique) les fonc-
tions d’onde solutions de I’équation de Schrédinger & une particule s’écrivent sous la

forme :

bu () = expliker)u(r) (229)
o, (r) = exp(ikyr)u(r) (2.29)

De méme qu’au premier paragraphe, on admet que les potentiels dus & I'impureté et
au puits quantique varient lentement sur une cellule élementaire Q. Ceci revient  se
limiter au cas d’une impureté peu profonde (shallow impurity) et aux puits quantiques
dont la largeur n’est pas trop petite. Dans ces conditions, et en tenant compte de la
périodicité des ondes de Bloch, nous pouvons remplacer les intégrales sur le volume
(2 par une somme, sur toutes les cellules, d’intégrales sur les cellules élementaires Q.
Nous nous intéressons aux états au voisinage de la zone de Brillouin, donc avec k
trés petit; les termes en exponentielles peuvent étre considérés comme pratiquement

constants pour une cellule donnée. Les expressions de V,, et U; se simplifient & :
Vo (i 1%)
U (L1%)

IR

?15 /Q dr exp(—ikr)V, (r) exp(ik'r) (2.30)

%/ﬂdr exp(—ikr)U; (r) exp(iK'r).

IR

19



En suivant un raisonnement analogue et en supposant que 1’électron et le trou sont
suffisamment éloignés, on montre que ’expression de l'interaction coulombienne W

se réduit a :

62

L 1
W (8l ) = g7 [ drae oxp [ O 14 Ky V) =g exp G 1+ e )
(2.31)

2.3.1 Etats du complexe (D*,X) dans un puits quantique

A trés basse température, les bandes de valence d’un semi-conducteur sont compléte-
ment occupées, alors que celles de conduction sont totalement vides. Le matériau
est alors transparent pour un rayonnement d’énergie inférieure au gap et devient ab-
sorbant au-deld de ce seuil. L’énergie ainsi emmagasinée permet & un électron de
valence de passer dans la bande de conduction et de créer par la méme occasion un
trou dans la bande de valence interprété physiquement comme une quasi-particule
de charge positive, avec lequel il peut se lier par l'intermédiaire d’une interaction
coulombienne pour former un état stable appelé exciton. A son tour, cet exciton peut

se lier & une impureté ionisée de type donneur pour former le complexe (D*,X).

Les états de (D*,X) dans un puits quantique sont obtenus par combinaison linéaire

des états non perturbés de la paire électron-trou non liée :

b+ x)) = D Cuearn il 41, |60) , (2.32)

ke k),

ol |¢,) désigne P’état du cristal avec les bandes de valences pleines.
D’aprés la définition des opérateurs de création d’électron et de trou [egs. (2.21)
et (2.22)], les états du complexe (D%, X) s’écrivent dans I’espace des coordonnées

comme suit :

|¢(D+,X)> = // dredth(D",X)(re’Ph)‘I’l(re)‘I’;r;(rh) |b0) , (2.33)
avec,
F(D+,X)(l‘e,l‘h) = Z Ckekh¢eke(re)¢hkh(rh) (234)
keky,

qui est la fonction d’onde du complexe dans ’espace direct. Cette derniere peut étre

décomposée en un produit d’une fonction enveloppe ¥(p+ X)(re, r;,) et d’une fonction
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cristalline gepig ¢

1 . )
Yo+, (Fe ™) = o 3 Craxy explikere) explilnrs), (2.35)
keky,
Gerist = 'U'c(!'e)u:,(l'h)- (2.36)

2.3.2 Equation effective de la fonction enveloppe de (D*,X)

Afin de déterminer 1’énergie £P7X) associée & I'état du complexe ainsi que les coef-
ficients Cx.x, de la fonction enveloppe, nous procédons & ’aide d’une méthode varia-

tionnelle. Pour cela nous calculons la valeur moyenne de ’Hamiltonien effectif :

(bo+ 0| HP ) [$pe xy) = EPTX) ($ip+, )| S(0+3)) (2.37)

En tenant compté d;u fait que le (D*,X) n’est oon.stit.ué que d’une seule paire électron-
trou, les deux derniers termes de 'Hamiltonien électronique (2.25) ne donnent lieu
4 aucune contribution. Dans ces conditions et en négligeant ’effet d’échange qui
est généralement petit et & courte portée, la valeur moyenne de I’'Hamiltonien du

complexe se réduit a :

(dor ) [Eo+ D adaxBac+ ) afawVy G13) + ) afawli (k%)
k

kk’ kk’
=Y dfd By — ) dideVi (L 13) - Y didelUr ({1%)
k kk’ kk’
+ Y e did [W(E b)) — W Gkl w)] | 190+ 1))
kikoksky
g0 <¢(D+,x)| ¢(D+,x)>- (2.38)

Nous simplifions l'expression précédente en tenant compte des relations de commu-
tation entre op&ateurs, d’une part, de l’action .des opérateurs d’annihilation sur la
bande de valence pleine, d’autre part, ainsi que des définitions des états de (D*,X).
En outre, en multipliant par exp(ikere)exp(iksry) et sommant sur k. et k;, nous
obtenons ’équation de la masse effective permettant de déterminer la fonction en-
veloppe Y(p+ x) et I’énergie associée :

e?

[Ec(ke) — Ey(kn) + Va(xe) + Vio(rn) + Us(re) + Us(rn) — e — 1]

(s(D+vX> - so) Yo+ x) . (2.39)

Yo+, x)
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Dans le cas des bandes isotropes et non dégénérées, et & gap direct en k = 0, les
relations de dispersion des bandes de conduction et de valence s’écrivent au voisinage

dek =0,

212
Ey,(ky) = E,(0)— 27_']::‘ pour labande de valence (2.40)
h
h2k?2
E.(k.) = E.0)+ 2mf pour la bande de conduction

e

En remplacant E.(k.) et E,(ks) par leurs expressions, on obtient '’équation de la

masse effective du (D*,X) :

ﬁ2kz h2k% e2 62 62
| Vi — —

[2m; + 2m;; + w(l'e) + w(l'h) € Ire — ri| + p |rh — ril € |re — rh| ¢(D+,X)

(g(D+,X) — 80 — Eg) 1/)(D+,X); (2.41)

avec B, = E.(0) — E,(0) représente I’énergie de la bande interdite.

2.4 Travaux antérieurs sur le complexe

Dans ce paragraphe nous rappelons les principaux-travaux théoriques menés sur le
complexe (D*,X) dans les semi-conducteurs massifs, et dans les boites et puits quan-

tiques.

2.4.1 Semi-conducteur massif

Dans le cadre de approximation de la masse effective, et dans un milieu isotrope,
I’Hamiltonien du complexe (D*,X) dans un semi-conducteur massif s’écrit, en utilisant
les unités atomiques de longueur (ap = €h?/e*m?) et d’énergie (2R, = h%/mlal),

comme suit :

H=—%Ar¢_£A _l_*_l_i._ (2.42)

2" ™ re Th Tem
Dans le nouveau systéme d’unités, ’Hamiltonien ne dépend que du rapport o des

masses effectives de I’électron et du trou. L’énergie de 1’état fondamental du complexe
aura alors un caractére plus général, car tous les paramétres du semi-conducteur

seront inclus dans les unités atomiques.

Lorsque la masse effective du trou est trés supérieure a celle de I’électron, ’'Hamiltonien

(2.42) et celui de l'ion moléculaire H sont similaires; le donneur chargé et le trou
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lourd jouent le réle des deux protons. L’énergie fondamentale vaut 1.21€y ou &y,
représente 1’énergie de liaison hydrogénoide dans le cristal. L’énergie prévue pour le
complexe (D*,X) étant plus basse que celle du systéme {D*e™ + h} (1.21€y < €g)
nous concluons qu’il y a, en principe, possibilité d’observation de Dexciton lié au

donneur ionisé.

La dissociation thermique (par réchauffement du cristal) du complexe est plus favo-
rable selon (D%, X) — D°+h queselon (D*, X) — D%+ X puisque le donneur neutre
est plus stable que I'exciton libre. Nous discuterons donc sa stabilité par rapport a
(D?), et la condition s’écrit %& > 1.

La question cruciale & laquelle essayaient de répondre plusieurs auteurs est la sui-

vante : Pour quelle valeur de o le complexe est-il stable ?

Sharma et Rodriguez (1967) ont affirmé qu’il existe deux régions séparées de stabilité :
o < 0.2 et 0 > 4. Puis, Leblond(1969) a démontré que I’énergie E(p+ x)(0) est une
fonction strictement monotone en fonction de o et que la deuxiéme région n’existe
pas, alors que la premiére peut étre remplacée par le résultat de Frost (1964). Ce
dernier a utilisé le mé&me principe variationnel que Sharma mais avec une fonction
d’essai plus raffinée. Il a trouvé que la valeur critique & partir de laquelle le complexe
cesse d’étre stable est 0.383.

Suffczynski (1967) a trouvé un résultat proche de celui de Frost en utilisant une

fonction d’essai de la forme ;

N
=10 X;exp[— (Aire + Biren + Cimn)), (2.43)

i=1

ol X; sont des paramétres variationnels linéaires alors que A;, B; et C; sont des
paramétres non linéaires. Les méthodes de Monte Carlo et du gradient sont utilisées
pour minimiser I’énergie de I’état fondamental du complexe.

En prenant p = 3 et en se limitant & N = 4, Suffczynski a trouvé une valeur critique
de o égale & 0.365. Ensuite, Gorzkowski (1976) a étendu I’étude du complexe aux
systémes CdS, CdSe, CdTe, ZnO et ZnTe. En conservant N = 4 et en prenant
p=3pouroc <02etp=25pourc >02ila trouvé une valeur meilleure que celle
de Frost : o, = 0.3902.

Dans le but de calculer I’énergie de liaison, les distances interparticules, forces d’oscilla-
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tion et les corrections dues & l'effet d’échange du complexe, Skettrup (1971) a rajouté

a la fonction d’onde d’essai utilisée par Suffczynski le terme

(—Co’l‘;,) - exp(—C"r,,)
Th )

Ce terme, similaire & celui utilisé par Rotenberg et Stein(1969), décrit le comporte-

X1 exp(—Agre) = (2.44)

ment asymptotique du complexe quand o est proche de la valeur critique o, c’est-a-
dire, lorsque I’électron se trouve sur le niveau du donneur et loin d’étre lié au trou.
Comme résultats : -

-la stabilité est vérifiée pour o < 0.426,

-les distances interparticules sont cinquante fois plus grandes que le rayon de
l'exciton,

-les corrections dues & 'effet d’échange sont comparables & celles d’un exciton
libre,

-pour les calculs appliqués & CdS et ZnO, un bon accord entre les résultats

théoriques et expérimentaux est obtenu.

Afin de tenir compte de l'effet de la polarisation sulr 'énergie de (D*,X) dans les semi-
conducteurs, Elkomoss (1971) a remplacé, dans PHamiltonien général du complexe,
le potentiel coulombien par le potentiel de Haken (1956) ou la constante diélectrique
dépend des distances entre-particules, des masses effectives, des constantes diéle-
ctriques optique €, €t statique €g et de la fréquence longitudinale du réseau w :

-1 1 1 1 1, -
— — 1 — Z(e Hem2 —Kpr12)| . 2.45
6(7'12) € + (600 60) [ 2(6 te ) ’ ( )

avec Ko = \/“—':-;9, et Ky =4/ i’-r%;ﬁ, h étant la constante de Planck.

Les modifications faites sur la constante diélectrique influent d’une fagon notable

sur 1’énergie de liaison du complexe et, par conséquent, sur la valeur critique o, qui
dépend non seulement de la fonction d’onde utilisée mais aussi des paramétres du
matériau et des distances entre-particules. Les résultats obtenus sont en accord avec

I'expérience dans le cas de (CdS, CdTe, ZnSe, ZnTe, ZnO).

Stauffer et al. (1982)(1983) ont étudié l'effet de I'anisotropie du milieu sur ’énergie
et les propriétés optiques du complexe. Ils ont conclu que :
- L’énergie augmente de prés de 30% lorsque le coefficient d’anisotropie 7y, de

Pélectron croit de 0 4 0.9. L’influence du coefficient d’anisotropie du trou 7y, est,
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par contre, négligeable. L’analyse de leurs résultats montre également que les effets
de l'anisotropie sont faibles au voisinage du rapport des masses critiques o, ce qui
n’affectent que trés peu la stabilité du complexe.

- L’anisotropie de l’électron diminue considérablement ’intensité d’oscillateur,

tandis que celle du trou ne donne pas lieu & un effet appréciable.

2.4.2 Boite quantique

Lorsque la réduction des dimensions porte sur les trois directions, on aboutit & des
systémes (0D), tels que les boites quantiques, les points quantiques ou les cristallites
quantiques. Dans ces systémes, les porteurs de charge sont “gelés” a l'intérieur de
la microstructure. Le spectre des énergies devient complétement discret et la densité

d’états se trouve réduite & une série de pics de Dirac.

En modélisant le co'nﬁnement quantique & l’intérieﬁr d’une microcristallite de semi-
conducteur de forme sphérique par un puits de potentiel infiniment profond, Assaid
et al.(1994) et Stébé et al.(1996) ont déterminé I’énergie fondamentale du complexe
(D*,X). Ils ont étudié ses variations en fonction du rayon R de la microsphére et du

rapport o des masses effectives de ’électron et du trou.

Les mémes auteurs ont étudié les propriétés optiques du complexe dans le méme type
de microstructure. Ils ont comparé l'intensité d’oscillateur du complexe confiné, a
celle correspondant & la recombinaison radiative donneur neutre-trou, d’une part, et
4 loscillateur excitonique, d’autre part. Cette comparaison a montré que le confine-
ment quantique privilégie Pabsorption du complexe au détriment des absorptions de
Pexciton et I'ensemble {D® h}. Pour les microsphéres dont la taille est comparable &
la taille excitonique, Pintensité d’oscillateur du complexe est nettement supérieure &

I'intensité d’oscillateur excitonique.

2.4.3 Puits quantique

Le complexe exciton donneur ionisé dans un puits quantique a été 'objet de trés
peu d’études théoriques. Parmi les travaux effectués, citons le calcul variationnel
de Haufe (1988). En appliquant la théorie de la fonctionnelle de densité (DFT), ce

dernier a calculé P’énergie de ’état fondamental d’un exciton lié & un donneur neutre
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et d’un exciton et d’un biexciton (X3), tous les deux liés & un donneur ionisé dans

une structure du type GaAs/Ga;_,Al;As en fonction de la largeur du puits.

Dans la théorie de la densité fonctionnelle [Kohn (1965)], I'énergie fonctionnelle s’écrit
sous la forme :
. . th . . eAe
— 3, A* 3 _ A
B = Yo [ o) {1 f a0 + > far {28 me

A
+%E/d3r/d3r'e’\n’\(r)e’\'n'\’(r’) +/d3r££‘cDA (r, [ne,nh])’ (246)

o Eoll‘— l"l

o A = e pour les électrons et h pour les trous, n,(r) sont les orbitales de Kohn-Sham

définies comme suit :
na(r) = 7 oA, (2.47)

ny dénote le nombre d’occupation. Dans le cas du (D% X), n, = 2 et np = 1.

Les termes constituant la formule (2.46) décrivent respectivement (de gauche & droite)
Pénergie cinétique, ’énergie potentielle résultant de ’effet du confinement des porteurs
de charge dans le puits quantique et leur interaction avec 'impureté, la contribution de
Hartree et enfin l'interaction d’échange suivant la formule donnée par Wiinsche(1979).
Comme résultat de ce travail, Haufe a comparé I’énergie des complexes (D*,X) et
(D*,Xz) & celle de exciton et il a montré que ces complexes restent stables dans la

gamme des largeurs de puits exploitées.

Dans les semi-conducteurs strictement bidimensionnels, Stauffer et Stébé (1989) ont
calculé I'énergie de ’état fondamental du (D*,X) en utilisant une fonction d’onde

d’essai de type Hylleraas centrée sur 1’électron plutét que sur le centre donneur :

P (s, t,u) = Z Cimn k! t™Hneke/2glymyn (2.48)
Imn

ol k est un facteur d’échelle. [, m et n sont des entiers positifs ou nuls et s,tet u sont
les coordonnées elliptiques.
En utilisant 55 termes dans la fonction d’onde, ils ont montré que le complexe reste
stable pour tout rapport de masse o inférieur & 0.88, qui est le double de la valeur trou-
vée dans le cas massif. Bien qu'un semi-conducteur strictement bidimensionnel soit
un cas idéal et difficile & réaliser, ce résultat montre bien que le confinement renforce

d’une maniére notable la stabilité du complexe. Les mémes auteurs [Stauffer(1991),
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Stébé(1993)] ont étendu I'étude au cas du puits quantique de type GaAs/Gay_ Al As.

Ils ont utilisé une fonction d’onde d’essail de la forme :

¥ = fo(2e) fu(zn) (1 + 2ezn)e™? Y Cimns'u™t", (2.49)

Imn

ou f.(z.) et fn(2s) sont les fonctions d’onde exactes de I'électron et du trou dans un

puits quantiques.

Les résultats sont donnés pour deux concentrations d’Aluminium = = 0.15 et 0.30.
Pour le trou lourd, ils ont montré que la stabilité du complexe est assurée quelle que
soit la largeur du puits et que ’énergie de corrélation présente un minimum pour une

largeur de puits au voisinage de 5 nm.

Lorsque la concentration de I’Aluminium x > 0.42 et en particulier dans un puits
quantique de type GaAs/AlAs, les deux matériaux ont leur minimum de la bande de
conduction aux différents points de la zone de Brillouin. Cunha Lima et al. [Cunha
Lima (1996)] ont calculé I’énergie de I’état fondamental d’un exciton 1ié & une impureté
ionisée peu profonde dans ce type de puits quantique (au voisinage de la transition
d’un puits de type I & un puits de type II). Ils ont tenu compte de I’hybridation
(I' — X) au voisinage de la zone de Brillouin, qui entre en jeu lorsque les minima
d’énergies de la bande de conduction deviennent trés proches. Ils ont développé les

calculs par la méthode variationnelle en utilisant la fonction d’onde d’essai suivante :
% = Nopyfe(2e) fn(zn)e™ Pe/aton/BHoempni/m) (2.50)

ol a, [ et vy sont des paramétres variationnels.

Par le mé&me modeéle, ils ont calculé ’énergie de I’état fondamental de ’exciton et celle
du donneur neutre. Un rapport entre 'énergie de (D+,X) et celle de D® égal 4 0.95 +
0.005 a été obtenu pour différentes largeurs du puits, indépendamment de la position
du centre donneur. Enfin ils ont prouvé que trois pics apparaissent dans les spectres

de photoluminescence, ce qui est en accord avec les observations expérimentales.
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Chapitre 3

IMPURETE DANS UN PUITS
QUANTIQUE - INFLUENCE
DES CHAMPS EXTERIEURS ET
DE COUPLAGE
ELECTRON-PHONON

3.1 Introduction

Les états d’impureté sont des états localisés qui apparaissent lorsqu’on dope un semi-
conducteur avec un élement étranger. Lorsqu’un atome d’impureté est introduit dans
le réseau cristallin, il entre en interaction avec les atomes du semiconducteur et de ce
fait, 'énergie de liaison des électrons avec le noyau de I'atome d’impureté se trouve

réduite par rapport a celle existant dans un atome isolé.

La discussion de la liaison hydrogénoide d’un électron avec une impureté de type do-
nneur dans les hétérostructures a été I'objet de plusieurs études aussi bien théoriques
qu’expérimentales. Ces études ont tenté d’évaluer les effets de la position de 'impureté,
des dimensions du puits et de la barriére de potentiel finie ou infinie & P'interface sur
I’énergie du donneur. Bastard (1981) est le premier 4 avoir calculé I’énergie de liaison
d’une impureté de type donneur dans un puits quantique. Dans son calcul, Bastard
a trouvé que I’énergie de liaison de I'impureté augmente au fur et & mesure que la

largeur du puits diminue et dépend de la localisation des impuretés & 'intérieur du
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puits. Dans les limites des puits trés étroits (L—0), le probléme étudié par Bastard
se réduit & celui d’un atome strictement bidimensionnel. Ce dernier probléme a été
résolu par Kohen et Luttinger (1955) qui ont trouvé que ’énergie de liaison de I'état

fondamental d’impureté est de quatre fois sa valeur dans le cas tridimensionnel.

Les énergies de transition entre I’état fondamental et les trois états excités (2s, 2p, et
2p;) de 'impureté dans un puits quantique de type GaAs/Ga;_,Al;As, en 'absence
et en présence d’un champ magnétique parallele et perpendiculaire aux interfaces,
ont été examinées par Green et Chen [Greene et Bajaj (1983), (1985), (1988), Chen
(1991)] en tenant compte de l'intensité du champ et de la position de I'impureté le
long de 'axe de croissance. Ils ont conclu que le champ magnétique renforce ’énergie

de liaison du donneur.

L’effet d’un champ électrique appliqué dans la direction de confinement sur les états
d’impuretés a été ’objet de nombreux travaux durant ces quinze derniéres décennies
[Brum (1985), Weber (1990), Lépez (1990)]. Brum et al.( 1985) sont les premiers &
avoir calculé I'énergie de liaison de 1’état fondamental d’un donneur. Ils ont montré
que ’énergie de liaison est peu affectée par le champ dans le cas des puits étroits de
type GaAs/Ga;_5Al;As et que pour des grandes largeurs de puits une diminution

significative de I’énergie a lieu.

La plupart des structures & puits quantiques sont composées par des matériaux
polaires. Par conséquent, le couplage des électrons avec les vibrations optiques
est en général important pour décrire les états électroniques dans un puits quan-
tique [Ergelebi (1985), Degani (1986), Mason (1986)]. Les résultats expérimentaux
[Bouchalkha (1992)] montrent qu’il existe deux types de phonons LO dans les sys-
témes de basse dimensionalité, engendrés par les discontinuités des interfaces. L’un
des types, est dit volumique, dont le comportement est analogue & celui des phonons
LO dans le massif. L’autre, caractérisé par la quantification du vecteur d’onde dans
la direction du confinement du systéme, est dit confiné. Différentes méthodes ont été
utilisées pour calculer les corrections apportées a I'énergie de liaison {techniques vari-
ationnelles, perturbatives et de Feyman (path-integral)}. Les résultats montrent que
la contribution polaronique due & ces deux types de phonons augmente avec I’énergie

de liaison de 'impureté hydrogénoide.
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En vue de I'étude ultérieure de la stabilité du complexe (D*,X), il est nécessaire
de connaitre 1’énergie de (D°) en présence des champs extérieurs. Ainsi dans ce
chapitre, nous nous intéressons a 1’étude d’une impureté peu profonde dans un puits
quantique. Dans un premier temps, nous examinons l'effet de la position du centre
donneur ainsi que l'application des champs extérieurs sur I'énergie de corrélation,
nous décrivons le choix des fonctions d’onde pour chaque cas. Cette étude va nous
servir pour discuter dans les chapitres qui suivent la stabilité du complexe (D*,X) par
rapport aux produits de dissociation. Enfin, nous évaluons 'effet de I'interaction des
porteurs de charge avec les phonons optiques volumiques. A cet effet, nous utilisons
la méthode de la transformation canonique élaborée par Bednarek et al. (1977) et
Adamowski et al. (1985) pour 1’étude des excitons et des polarons liés dans le cas des

semi-conducteurs massifs, et que nous avons adaptée au cas des puits quantiques.
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3.2 Energie de ’état fondamental en présence de
champs extérieurs

3.2.1 Hamiltonien du systéme en présence du champ mag-
nétique

Dans ce paragraphe, nous étudions 'influence d’un champ magnétique B sur I’énergie
de I’état fondamental d’une impureté de type donneur (D°) dans un puits quantique.
Nous supposons que le centre donneur est placé au point z; et que le champ magnétique
est paralléle & I’axe de croissance (oz). Nous traitons le probléme dans le cadre de
I’approximation de la masse effective, ce qui n’est valable que pour les impuretés
peu profondes. Nous supposons que les bandes de conduction des deux matériaux
formant le puits et les barriéres sont isotropes et paraboliques. Dans ces conditions,

P’Hamiltonien du systéme s’écrit :

(4 €

[p.+ 24 - —2—| +V.0 (% - |ze|> . (3.1)

c Koo |Fe — T

1
2m

Hpey = 5 —
e
Le premier terme est I’opérateur d’énergie cinétique en présence du champ magnétique
de potentiel vecteur A , ol m, est la masse effective de I’électron de conduction et ¢
représente la vitesse de la lumiére dans le vide. Le second terme désigne I'opérateur
énergie potentielle coulombienne traduisant ’interaction entre 1’électron et le centre
donneur, avec r; ayant pour coordonnées (0,0,z;) et K, la constante diélectrique
optique du milieu. Quant au dernier terme, il décrit 'opérateur d’énergie potentielle

de confinement dans un puits quantique carré, ou V, représente la hauteur de la
barriére et © (z) la fonction de Heaviside (©(2) =1si 2> 0; ©(2) =0si2<0).

En général, p. ne commute avec A que si divA =0. Ce qui peut é&tre réalisé en

choisissant une jauge de coulomb symétrique :
1
A(r) = EB X T. (3.2)

Compte tenu de la symétrie du systéme étudié, il est naturel d’introduire les coor-
données cylindriques (p,, ¢., z.). En utilisant un systéme d’unités ”atomiques”, avec
comme unité de longueur le rayon de Bohr effectif du donneur neutre dans le semi-
conducteur massif (ap = ke, hi2/m2e?), et comme unité d’énergie le double de la valeur

absolue de Pénergie de 'état fondamental du donneur neutre dans le matériau massif
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(2Ry = h%/m?a?), 'Hamiltonien ci-dessus se simbliﬁe :

11q 1 1 1o 7’ 2 7
Hpoy = 3 [sz + ;e'ape + ;gazz] - 5823 + gpe — ELZ
1 L
- +v.0 (5 - la). (33)
\/Pg + (2o — z,-)2

ou L, représente la composante suivant z du moment cinétique orbital L de ’électron,
et v est la fréquence cyclotronique effective définie par v = efiB/2Rym}. Dans
I’Hamiltonien précédent, le troisiéme terme, en 42, représente la contribution dia-
magnétique quadratique en champ. Il a un effet important sur la distribution de
charge électronique, et tend & compresser la fonction d’onde décrivant I'impureté a
I’état fondamental dans le plan perpendiculaire au champ magnétique B. Concernant
le quatriéme terme linéaire en champ, il décrit ’effet Zeeman qui exprime le couplage

entre le champ magnétique et le moment orbital de ’électron M (M =eL/2mc).

L’énergie Epo et la fonction d’onde enveloppe ¥ po sont obtenues par résolution de
I’équation de Schrédinger :
H(Do'lpDo = EDO’l,bDo. (34)

3.2.2 Choix de la fonction d’onde d’essai

L’équation de Schrédinger précédente ne peut &ire résolue avec exactitude, par con-

séquent, nous devrons nous contenter d’une méthode approchée. Nous avons choisi de

déterminer ’état fondamental par la méthode variationnelle de Ritz. Cette derniére

consiste & minimiser ’énergie totale moyenne par rapport aux paramétres variation-

nels intervenant dans la fonction d’onde d’essai choisie :

W’DOI Hpo W’DO>
(¥ po| ¥po)

L’Hamiltonien total Hpo commute avec L,, et leur vecteur propre commun a la forme

E = min(

). (3.5)

suivante : exp(im¢). Puisque nous ne nous intéressons qu’a I'énergie de 1’état fonda-
mental (m = 0), le terme angulaire ne va pas intervenir dans la fonction d’onde %o,
et par conséquent, ’action du terme de Zeeman sur 10 sera nulle.

Suivant que ’épaisseur du puits L soit trés supérieure ou inférieure 4 ap, la fonction
d’onde de I’état fondamental de 'impureté va présenter des comportements en z trés

différents. De méme, les énergies de liaison et les fonctions d’onde seront affectées
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par la position z; du centre donneur. Considérons, pour simplifier, le cas d’un puits
infini [Figure (3.1)] ot la fonction d’onde de I'état fondamental est quasiment nulle
4 Pextérieur du puits. Dans le cas ou le donneur est placé au centre d’un puits de
largeur trés grande, on devine que ’état hydrogénoide du matériau massif va étre peu
affecté par les effets de bords. En revanche, pour des puits trés étroits, la décroissance
exponentielle habituelle de I'état fondamental sera fortement modifiée, car la fonction

d’onde doit s’annuler aux bords.

L>>a, L=a, L<<a,

i i
1 ]
| | |
Zi=0 Zi.=0 . i=0
z; fixé
! |
z, =0 z, =L/4 z, =L/2
L fixé

Figure (3.1) : Représentation schématique du comportement de la fonction d’onde

associée & I’état fondamental d’une impureté dans un puits quantique.

34



Dans la littérature, deux fonctions d’ondes d’essais sont choisies; la premiére, dite de

forme séparable [Priester (1983), (1984)] a pour expression :

Y1 = A fe(ze) exp(~p/a), (3.6)

ou f.(z) est la fonction d’onde de 1’état fondamental de ’électron dans un puits
quantique, & un parameétre variationnel et A uné constante de normation.

Le choix de v, revient a négliger le couplage entre sous bandes. Par conséquent, elle
est mal adaptée aux situations limites (L — oo et L — 0). Quand P’épaisseur du
puits est trés large, la différence d’énergie de deux sous bandes successives tend vers
zéro, et la fonction d’onde ¥; ne peut décrire ’état fondamental. Si L tend vers zéro,
I'énergie de la premiére sous bande sera proche de V, et la fonction d’onde f.(z.) sera
de moins en moins localisée dans le puits et, & L = 0, le seul résultat possible est

'obtention d’une liaison de 1Ry du matériau barriere [Mailhiot(1982)].

La deuxi¢me fonction d’essai est de forme non séparable [Bastard(1981)]:

Yur = AL(z) exp(— A+ (2= 2P). 57

Cette fonction a la particularité de couvrir une large région du puits et les difficultés
rencontrées avec la premiére dans les cas limites des puits trés étroits et trés larges

sont résolues.

Dans notre cas de figure, et afin que nos calculs nous servent dans 'étude ultérieure de
la stabilité du complexe exciton-donneur ionisé, nous choisissons une fonction d’onde

d’essai de la forme suivante :
Ypo = Z Cp fe(2e) (2 — i) exp [—ae(ze — 2:)?] exp(~Fkp), (3.8)
P

avec,
A, cos (\/2E2ze) si Jze| < £
fe(ze) = . (3.9
B, exp (—\/2 (Ve — E9). Izel) si |ze|)§
E? représente I'énergie de I'état fondamental d’un électron dans un puits quantique.
A, et B, sont des constantes de normations obtenues en écrivant les conditions de

continuité de la fonction f, (2.) et de sa dérivée aux interfaces.
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Les coefficients C,, sont des paramétres variationnels linéaires, avec p un entier posi-
tif ou nul, alors que o, et k sont des paramétres variationnels non linéaires. Ces
paramétres sont déterminés de fagcon 4 minimiser la moyenne de I’énergie de I'état

fondamental, ce qu1 revient & résoudre le systéme aux valeurs propres suivant :
(H-ES)C=0, (3.10)

ou C représente la matrice colonne des coefficients linéaires C,, alors que les matrices

H et S sont les matrices de 'opérateur Hpo et de 'opérateur unitaire, respectivement.
Leurs élements de matrices s’écrivent dans la base des fonctions |xp> comme suit :
(Hpo)s = (Xy| Hpo Xy}, S5 = (X %) (3.11)
ou _
Xp = fe(2e) (2e — 2;)P exp [—ae(z — z,-)2] exp(—kp). (3.12)
Ces élements de matrices auront pour expressions :
' T
Sy = %WZ,‘; (p,p) (3.13)
et
, s 1 ,
o) = W) [1+ L+ 26| - o [Waiet) + W 2 0)
+ﬁ2‘Ze(pap ) (314)
WZ2(p,p'), WZ(p,p'), WZ2(p,p') et Z.(p,p') sont des intégrales définies par :
wZz, (P,P') = (fe(ze) 0y (2e — ) |fe (2e) ap (ze — 2))
Wz, (P,PI) = (fe(2e) 0y (2e — ) |2 (2e) Oy (2e — 2))
WZ: (p;pl) = <fe (2e) ay (Ze - z)|fe (ze) a” (ze - Zi)) )
Z. (p,P ) = {(fe(ze) ay (2e — )| 5 m | fe (2) ap (2. — 2)) . (3.15)

a,, (ze) et ay (2.) désignent les dérivées premiere et seconde de ay (z.) avec :

ap (ze) = 2 exp [—ae2l] . (3.16)

’évaluation numéridue de ces intégrales est effectuée 4 I'aide de la méthode de Gauss-

Laguerre et Gauss-Legendre.
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3.2.3 Hamiltonien du systéme en présence du champ élec-
trique .

Classiquement, les états d’un puits quantique sont liés & cause de la présence des bar-
riéres de confinement. Soit E? I’énergie correspondant & un de ces états. Si un champ
électrique F est appliqué perpendiculairement au plan des couches, le mouvement
électronique sera profondément perturb [figure (3.2)], puisque I'énergie potentielle
est négative et plus élevée en valeur absolue pour de grandes valeurs négatives de
z. Toutefois, il existe un minimum relatif de cette énergie potentielle correspondant
4 z = L/2 dans le cas des électrons. L’état quasi-lié associé & ce minimum relatif
a une durée de vie finie, Pélectron finissant par s’échapper du puits. Cet état peut
étre considéré comme quasi lié si la fonction d’onde est suffisamment localisée dans
la barriére pour que la probabilité de la franchir par effet tunnel soit négligeable.
Soit, ke = 31/2m2(V. — E?), Pinverse de la longueur caractéristique de pénétration
de I’électron dans la barriére & champ nul. La durée de vie de I’état issude E2 & F # 0
sera longue si eF /k., 'énergie potentielle gagnée dans le champ électrique, demeure
petite vis-a-vis de V, — E2. Cette condition assure que la fonction d’onde ait décru

suffisamment dans la barriére avant que cette derniére n’ait été abaissée de maniére

significative par le champ.
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Figure (3.2) : Schéma d’un puits quantique en absence et en présence du champ

électrique F.
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Dans ce qui suit, nous supposons que cette condition soit bien remplie.

Afin de simplifier les calculs, nous supposons que 'impureté de type donneur est
placée au centre du puits quantique. Dans le cadre de ’approximation de la masse
effective, et en négligeant les effets dus aux structures de bandes (non-parabolicité de
la bande de valence, masse effective identique dans les matériaux puits et barriéres),
I’Hamiltonien d’une impureté dans puits quantique en présence d’un champ électrique

longitudinal F s’écrit comme suit :

—ﬁ2 Are _ 62

2m? KooTe

L
H(DO) = + V.6 (—2- — ,Zel) +eFz. (317)

L’origine des coordonnées et le zéro du potentiel électrostatique associé & F sont pris

au centre du puits.

Pour le calcul de I’énergie de 1’état fondamental, on procéde comme dans le cas
du champ magnétique a I’aide d’une procédure variationnelle. Nous choisissons une

fonction d’onde d’essai de la forme suivante :
Won = 3 CpCulee) 2 exp [~acs?] exp(—kp), 319
P .

ou (,.(z.) représente la fonction d’onde d’un électron dans un puits quantique en

présence du champ électrique longitudinal [Brum (1985)] :
A, exp(—f2.) cos( 2Egze) si |ze] < £

Boexp(—B,z.) exp (—/2 (Ve — BY). ) si |z}

En réalité, la fonction d’onde qui décrit un électron dans un puits quantique en

Ce(2e) = (3.19)

présence du champ électrique s’écrit comme combinaison linéaire de deux fonctions
d’Airy dans chaque région du puits [Austin(1985)]. Toutefois, I'utilisation de cette
fonction s’avére compliquée pour calculer I'énergie de I’électron a ’état fondamental.
Pour cela, nous utilisons la fonction (, (2.) donnée ci-dessus qui a la particularité
d’avoir un paramétre variationnel J,. Ce dernier est introduit afin de tenir compte

de leffet du champ électrique.

Les coefficients C, et les paramétres variationnels k, o, sont déterminés de maniére
4 minimiser 'énergie moyenne :
- pr’ Cpcp’(HD°);’;

E Do 7
2w CoCrS

(3.20)
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Les élements de matrices s’écrivent dans la base des fonctions |6,) comme suit :
(HD°)§I = (ep’l Hpo Iop) ) S,‘," = <0p’ |0p> . (3-21)
Avec,
|0p) = C.(2e) 22 exp [—0re2l] exp(—kp), (3.22)

SP' et (Hpo)E' se simplifient & :

’ Y9 ’
Sg = ﬂ;WEg(P,p )) (323)
et '
(i = TWE) |14 5B - gz |-WENea) ~ 3WEe.0)|
+%ZEe(p>p,)a (324)

WE2(p,p'), WEX(p,p'), WE?(p, /) sont des intégrales qui s’écrivent :

P) = (Celze)ay (z) ¢ () ap (22)
WEL (p.) = (C(2)ay ()G (22) 0 (20))
WE (p,p) = (C(2)ay (z) lce(ze)a"(ze»,
ZE, (p,p) = (e (2e) ay (2)]

WE°( b,p

w—+—|z——| |Ce (2e) ap (2¢)) (3.25)

ay, (2e) et ay (z.) désignent les dérivées premiére et seconde de ay (z.) , avec :
ay (2.) = 28 exp [—a. 2Z] . (3.26)

3.2.4 Calcul numérique et discussion des résultats

En Pabsence du champ électrique, et lorsque 'impureté est placée au centre du puits
quantique, 'Hamiltonien du systéme est & parité définie & cause de la symétrie du
puits suivant l’axe (oz). Dans ce cas, nous nous limitons aux valeurs paires de p
pour que la fonction d’onde soit symétrique. Cependant, si I’on applique un champ
électrique dans la direction de croissance ou si I'impureté est décentrée, cette symétrie
est brisée et la parité de p n’est plus définie. Dans nos calculs nous avons utilisé une
fonction d’onde & 3 termes (p < 2); ce développement est suffisant pour avoir une

bonne convergence pour les valeurs propres.
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Afin de mettre en évidence effet du couplage de 1’électron avec le centre donneur,
nous définissons ”1’énergie de corrélation” Ef, en retranchant de I'énergie totale de

létat fondamental I’énergie de I’électron.
Fio = Epo — E., (3:27)

oul E, représente I’énergie de I’état fondamental d’un électron dans un puits quantique

en présence du champ magnétique ou électrique (voir Appendice A).

Par la suite, nos résultats seront appliqués & un puits quantique de type GaAs/
Gaj_;Al;As. Nous travaillerons avec la valeur suivante [Miller(1984)] :m}/my =
0.665 pour la masse effective de ’électron. Nous prenons pour constante diélectrique
du matériau puits ke = 12.5 [Greene(1984)]. Dans ce cas, nous obtenons pour les

unités de longueur et d’énergie : ap = 9.95 nm et 2Ry = 11.58 meV, respectivement.

Le décalage de la bande de conduction est V, = Q.A¢,, avec Q. = 0.57. D’autre part,

nous supposons que la différence de gap Ae, et le pourcentage z d’Aluminium dans
le substrat sont reliés par : A¢, = 1.115z + 0.372%(eV) [Lee (1980)]. Nous obtenons
alors pour z = 0.15, V, = 103.5 meV et pour z = 0.30, V, = 216.5 meV.

Sur la figure (3.3), nous montrons l'effet de la position du centre donneur sur I’énergie
de corrélation d’une impureté dans un puits quantique de type GaAs/Ga;_;Al;As
(avec z = 0.30) en ’absence de champs extérieurs et pour une largeur de puits égale
4 10 nm. Nous constatons que I’énergie de corrélation diminue, en valeur absolue,
lorsque l'impureté s’éloigne du centre du puits, ce qui est conforme aux résultats de
Green et Bajaj (1985). Nous avons donné un profil complet de 1’énergie de corrélation,
méme pour une impureté placée dans le matériau barriére. Nous remarquons que
cette énergie est toujours négative, ce qui prouve que I'électron peut rester lié méme
pour une position du donneur dans la barriére atteignant plusieurs nm par rapport
au centre. Ce résultat est différent de celui du casdes semi-conducteurs massifs ot
Pénergie de liaison est indépendante de la position de I'impureté, puisqu’il n’y a aucun

potentiel de confinement.

Sur la figure (3.4), nous avons représenté la variation de ’énergie de corrélation en
fonction de la largeur du puits pour deux valeurs de la concentration (z = 0.15 et

x = 0.30) en P’absence et en présence du champ magnétique (B = 0T et 5T'). Nous re-
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marquons que le confinement quantique, ainsi que' le champ magnétique, augmentent
la corrélation coulombienne. En effet, nous observons que ’énergie de corrélation
présente un minimum pour L+ 5nm. Ce minimum est d’autant plus marqué que
la hauteur de la barriére est plus importante. Dans la limite de grandes largeurs
de puits, 'action du potentiel de confinement devient trés faible, seule I’'action du

potentiel coulombien subsiste, et 1’énergie tend vers le cas massif.

Le champ magnétique a pour effet de réduire I’extension de 'orbitale de I’électron dans
le plan des couches via le terme diamagnétique quadratique en champ, ce qui conduit
4 une augmentation, en valeur absolue, de 1’énergie de corrélation du donneur. Sur
la figure (3.5) nous présentons la variation de 1’énergie totale en fonction du champ
magnétique pour trois largeurs de puits (L. = 5 nm, 10 nm, 20 nm). Nous remarquons

que I’énergie totale augmente aussi avec le champ.

L’effet de position de 'impureté dont nous n’avons pas tenu compte dans nos calculs,
a été exploité par Green et Bajaj (1985). Ils ont montré que le comportement de
Pénergie de liaison dans le cas d’une impureté placée aux bords du puits est négli-

geable.

Dans la figure (3.6) nous présentons les variations de I’énergie de corrélation d’une
impureté de type donneur en fonction de la largeur du puits pour trois valeurs du
champ électrique (F = 0, 10, 20kV/cm) et pour deux valeurs de la concentration
d’Aluminium (z = 0.15 et £ = 0.30). A champ nul les résultats obtenus en utilisant
la fonction d’onde d’essai [eq.(3.18)] sont comparables & ceux obtenus en utilisant la
fonction d’onde [eq.(3.8)]; cela justifie le bon choix de cette fonction d’onde. Lorsque
'intensité du champ électrique augmente, 1’énergie de corrélation diminue en valeur
absolue pour toutes les valeurs de la largeur du puits. Cette diminution est négligeable
pour des puits étroits et devient significative pour des largeurs de puits supérieures a
10 nm. Ceci est bien montré sur la figure (3.7) oi nous avons tracé les variations de
I’énergie de corrélation en fonction de I'intensité du champ pour différentes valeurs de
L. Le champ électrique tend & éloigner 1’électron du centre donneur, ce qui conduit &
une réduction de ’énergie potentielle coulombienne, donc 4 une diminution en valeur

absolue de ’énergie de corrélation.
Brum et al. (1985), ont étudié le méme probléme-mais en tenant compte de la position
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de Pimpureté. Ils ont remarqué que pour L = 10 nm et z; > 0, ’énergie de liaison
décroit quand l'intensité du champ augmente. Alors que pour 2z; < 0, cette énergie
augmente avec le champ. Ceci est expliqué par le fait que le champ électrique déforme

la fonction d’onde de ’électron, qui tend & se concentrer prés de 'interface.
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Figure (3.3) : Variation de I’énergie de corrélation d’une impureté en fonction de la

position du centre donneur dans un puits quantique de type GaAs/GaAlAs de largeur
L =10 nm.
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Figure (3.4) : Va.rlatlon de D’énergie de corréla.tlon du donneur en fonction de la
largeur d’un pu1ts quantique de type GaAs/ GaAlAs pour deux valeurs du champ

magnétique.
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Figure (3.5) : Variation de I’énergie totale de I'état fondamental d’une impureté en

fonction du champ magnétique pour différentes largeurs de puits.
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Figure (3.6) : Variation de ’énergie de corrélation du donneur en fonction de la largeur

d’un puits quantique de type GaAs/GaAlAs, pour différentes valeurs du champ élec-

trique.
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Figure (3.7) : Variation de I’énergie de corrélation du donneur en fonction de 'intensité
du champ électrique, pour différentes largeurs de puits de type GaAs/ GaAlAs et pour

deux conoentratibns d’Aluminium z = 0.15 et 0.30.
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3.3 Influence du couplage électron-phonon

Dans le paragraphe précédent, nous avons étudié les états d’impuretés dans un puits
quantique dans le cadre de ’approximation de la masse eflective en supposant que le
réseau est rigide. En réalité, ce dernier est le siége de vibrations. La quantification
de ces vibrations conduit & la notion de ”phonon”. L’importance de 'interaction de
P’électron avec ces phonons dépend du cristal envisagé; dans les cristaux polaires et
ioniques cette interaction est importante, du moins en ce qui concerne les phonons
optiques longitudinaux (LO). Elle est d’autant plus représentative que la polarisation

du cristal est élevée.

Dans les puits quantiques de semi-conducteurs, les propriétés polaroniques d’une
impureté sont modifiées par deux effets. Le premier est 'apparition de nouveaux
modes de phonons (les modes d’interfaces et confinés) [Mori(1989)]. Le second est
dt au confinement de I’électron dans le puits et au changement de la localisation de
I’électron autour du centre donneur qui modifient tous deux les énergies des transi-
tions optiques entre les états de 'impureté. Si les propriétés diélectriques des deux
semiconducteurs formant le puits quantique sont semblables (CdTe/Cd;—,Zn,Te par
exemple), c’est A dire, lorsque les modes de phonons et les amplitudes d’interactions
sont légérement modifiés), amplitude de l'interaction de Frohlich [Frohlich(1951)]
dans le cas des phonons (LO) volumiques peut étre utilisée comme une amplitude

moyenne d’interaction entre les électrons et les phonons.

Dans ce paragraphe, nous étudions l'influence du couplage électron phonon sur le
spectre optique d’une impureté dans un puits quantique. Nous calculons 'énergie
de liaison dans I’état fondamental, ainsi que celle de la transition 1s-2p en utilisant
la méthode de la transformation canonique élaborée pour I’étude des excitons par
Bednarek et al. [Bednarek (1977)] et pour le polaron lié par Adamowski [Adamowski
(1985)].
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3.3.1 Hamiltonien du systéme

Dans le cadre de 'approximation de la masse effective, ’'Hamiltonien d’une impureté

placée au centre d’un puits quantique en interaction avec les phonons (LO) s’écrit :

—thl‘e__ 62 +Ve £_Iz| +§:m aTa +Z ['Uka, (eikr—1)+HC.]
2m; KeoTe e 9 e - kYK - k . .

(3.28)

Dans cette expression, les trois premiers termes décrivent ’Hamiltonien d’une im-

H(DO) =

pureté dans un puits quantique, le quatriéme représente I’Hamiltonien du champ de
phonons, alors que le dernier décrit I'interaction de ’électron et du centre donneur
avec les phonons optiques longitudinaux. ay et al sont respectivement les opérateurs
d’annihilation et de création d’un phonon (LO) de fréquence Qi et de vecteur d’onde
k, et vy désigne I'intensité du couplage électron-phonon [Frshlich(1951)], donnée par :

1 2me? -
"= _E\ﬂ/nw —1/ko) RV (3:29)

ou kg et V désignent, respectivement, la constante diélectrique statique et le volume

du cristal.

A cause de la divergence du terme ), [vxax + H.c], nous utilisons la transformation

canonique de Platzmann (1962). L’Hamiltonien transformé H s'écrit :
A = U4 HUp, (3.30)

avec

Up; = exp [Z ( ;’éak + H.c)] : (3.31)

k

L’Hamiltonien transformé aura donc I’expression suivante :

P -r2A,, € o [ L
Hpoy = ———-— Py Ve© (5 - |ze|)
+ Z hﬂka;“ak + Z [vkakei"' + H.C.] , (332)
k k

ol nous avons négligé le terme ), |uk|? /A, qui représente une self-énergie infinie,

par un choix judicieux de l'origine des énergies.
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3.3.2 Choix de la fonction d’onde d’essai

Nous résolvons le systéme aux valeurs propres par une approche variationnelle appelée
"méthode de la transformation canonique optimisée” [Bednarek(1977)] que nous avons
adaptée au polaron lié dans les puits quantiques. Selon cette approche, la fonction

d’onde d’essai du systéme électron-phonon est choisie sous la forme :

%) = Up(e) [0), (333)

ot U est 'opérateur de la transformation canonique que nous choisissons sous la

forme :

U = exp

D (F.‘(r)a;c - H.c)] , (3.34)

k
et Fy(r) est Pamplitude de déplacement que nous allons préciser par la suite.
¢(r) est la fonction d’onde d’essai d’une impureté dans un puits quantique et |0),,

est I’état du vide des phonons.

Les calculs sont effectués en deux étapes: la premiére a pour but d’éliminer les vari-
ables de phonons par l'intermédiaire de la transformation canonique afin d’obtenir
une équation effective aux valeurs propres pour le systéme de fermions, alors que la
deuxitme étape consiste & résoudre cette équation par la méthode variationnelle en
utilisant la fonction d’onde d’essai ¢(r).

La fonction ¢(r) est choisie sous la forme d’une combinaison linéaire de fonctions
Gaussiennes exp [—ay, (22 + y?) — 8,2%], oi @, et §,, sont des paramétres variationnels

nonlinéaires.

Les tests préliminaires sur les calculs de la contribution polaronique & 1’énergie de
létat fondamental sont effectués avec un seul terme dans la fonction d’onde d’essai
(n = 1). Alors que pour le spectre d’énergie, nous avons utilisé quinze termes (n =
1,...,15).

Afin de tenir compte de la symétrie des états 2p, nous avons multiplié la fonction

d’onde ¢(r) par (z + iy).

Nous avons effectué une recherche systématique de I’amplitude optimale de déplace-
ment. Sur la figure (3.8), nous montrons les résultats des tests préliminaires de calcul

de la contribution polaronique a I’énergie de I'état fondamental pour les amplitudes
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de déplacement suivantes :

FO(r) = ¢,

Féz)(r) = g,(f) exp(—ik.r),

Fés)(r) = gl(f)exp(—ikl.r),

F(r) = g exp(—ik,r), (3.35)

ainsi que de leurs combinaisons linéaires, par exemple, F{'2(r) = FO(r) + FO(r) et
FI®) (1) = FO(r) + F®(r) + E®(x), avec ket k, désignent, respectivement, les
composantes dans le plan et suivant z du vecteur d’onde k.

Les amplitudes de phonons gl(:) sont déterminées de telle facon & minimiser ’énergie

totale moyenne du systéme :

8 (¥|H|T) _
50 (0T9) 0. (3.36)

Les amplitudes Fél)(r) et Fﬁz) (r) sont appropriées, respectivement, au cas d’un cou-
plage électron-phonon fort et faible dans les cristaux massifs, alors que F,£3) (r) et
F]£4) (r) nous permettent de tenir compte de la symétrie du cristal & cause du puits
quantique.

En utilisant les amplitudes optimales de phonons; nous calculons la contribution des
effets polaroniques & ’énergie de ’état fondamental d’une impureté que nous appelons
par la suite "énergie de relaxation du réseau (W)”, c’est & dire, en ne tenant compte

que des deux derniers termes de I’'Hamiltonien (3.32).

L’expression de I’énergie de relaxation du réseau W calculée avec 'amplitude Féln) (r)

est donnée par :

W= =Y Galll.

T =T, |p, " + 12 (1= 1of) (1- o)

o? (1= 1oul®)® o
+ , 3.37
T, +RrQ (1 - |PJ.|2) DY ( )

ol p = (p|exp(—ik.r)|p), p, = {p|exp(—ik,r)|¢), p, = {p|exp(—ik..r)|p), T =
A
2m? LT oy

e
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3.3.3 Résultats

En analysant I'équation (3.37), nous pouvons déduire 'influence du confinement spa-
cial sur I'énergie de relaxation du réseau. Le potentiel de confinement conduit 4 une
forte localisation de I’électron dans la direction z, ce qui donne lieu 4 une augmen-
tation en valeur absolue de la densité de probabilité I p"| et, par conséquent, & une
augmentation de ’énergie W. Puisque cette énergie est négative, elle va donner lieu
4 un renforcement de la liaison de ’électron avec le centre donneur. Cet effet est
bien montré sur la figure (3.8), ou nous donnons les résultats de calculs d’essais pour
I'énergie de ’état fondamental dans un puits quantique de type CdTe/Cd;_,Zn,Te,
avec £ = 0.3, en fonction de la largeur du puits. Nous remarquons que I'énergie
de relaxation du réseau est maximale pour une largeur de puits égale & 30 A. Cette
énergie correspond & une forte localisation de 1’électron dans la direction de l’axe

de croissance, c’est 4 dire, au minimum de la racine de la moyenne du carré de la
coordonnée z (4/(2?)) de électron [figure (3.8)].

Les meilleurs résultats sont obtenus avec une combinaison linéaire des quatre ampli-
tudes de déplacement. Néanmoins, les résultats obtenus en utilisant FS%) (r) sont
presque identiques & ceux obtenus avec F,£1234) (r). Par conséquent, nous utilisons
F,£123) (r) pour calculer I'énergie de ’état fondamental et le premier état excité du

polaron lié dans un puits quantique.

Dans la figure (3.9), nous présentons les contributions polaroniques & ’énergie de
I’état fondamental d’un ’électron libre et aux énergies des états fondamental et excité
(2p) du donneur, dans un puits quantique de type CdTe/Cd;_,Zn;Te, en fonction
de la largeur du puits. Nous remarquons que Pénergie du premier état excité (2p)
du donneur et celle de I'état (1s) du polaron libre sont approximativement égales, et
sont considérablement différentes de celle de ’état fondamental du donneur. Dans
les puits quantiques de type GaAs/Gaj_,Al,; As, les états (1s) et (2p) sont faiblement
localisés et les énergies dues & la contribution polaronique sont presque les mémes

dans les deux états.

Nous avons également déterminé ’énergie de liaison de l’état fondamental Fg et
I'énergie de transition (1s-2p) Er d’un donneur dans les puits quantiques GaAs/
Ga;_gAl;As, CdTe/Cd;_;Zn,Te et CdF;/CaF; qui correspondent, respectivement,
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au couplage électron-phonon faible, intermédiaire et fort. Les résultats montrent que
pour les hétérostructures faiblement ioniques, les énergies Ep et ET sont trés néglige-
ables. Par conséquent, nous n’allons pas les préﬁent;er dans le cas du GaAs/Ga;_ ; Al As.
Seuls les résultats de CdTe/Cd;_.Zn,Te (V. = 0.146eV) et CdF,/CaF, (V. = 3.0
eV) seront présentés sur la figure (3.10).

Dans ces deux hétérostructures ioniques, les effets polaroniques, de méme que le
confinement spatial, sont importants et donnent lieu & une augmentation considérable
de D’énergie de liaison. Les énergies de liaison de I’état (1s) et de transition (1s-2p)
passent par des maxima pour certaines largeurs du puits qui correspondent & la plus

forte localisation de 1’électron dans la direction z.
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Figure (3.8) : Variation de I'énergie de relaxation du réseau W pour I’état fondamental

L [R]

du donneur en fonction de la largeur du puits de type CdTe/CdZnTe.

Les courbes pleines présentent les résultats obtenus avec différentes amplitudes de

déplacement. La courbe avec les tirets montre les variations de 1/(22) en fonction de

L.
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Figure (3.9) : Variation de ’énergie de relaxation du réseau pour les états 1s et 2p
du donneur (courbe pleines) et 'état fondamental du polaron confiné (courbe avec

les tirets) en fonction de L.
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Figure (3.10) : Variation de I’énergie de liaison de 1’état fondamental (Ep) et 'énergie
de transition 1s — 2p (Er) en fonction de L dans les puits CdTe/CdZnTe (courbes
pleines, échelle d’énergie de droite ) et CdFy/ CaF2 (courbes avec les tirets, échelle

d’énergie de gauche).
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3.4 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudié une impureté de type donneur dans un puits
quantique en présence de champs extérieurs appliqués parallélement & 1’axe de croi-

ssance, et tenant compte du couplage électron-phonon.

L’énergie de corrélation du donneur a été calculée dans le cadre de 1’approximation
de la masse effective en utilisant une méthode variationnelle avec un choix judicieux

de la fonction d’onde d’essai pour chaque cas.

Dans un premier temps, nous avons mis en évidence ’effet de la position de I'impureté
sur ’énergie de corrélation en l’absence de champs extérieurs. Ainsi, elle diminue

lorsque I'impureté s’éloigne du centre du puits.

L’application du champ magnétique réduit 'orbitale de 1’électron dans le plan des
couches a cause de 'effet diamagnétique quadratique en champ, ce qui conduit & un
renforcement de la liaison du donneur. A contrario, le champ électrique tend & réduire
I’énergie de corrélation. Cette réduction est d’autant plus importante que la largeur

du puits augmente.

Nous avons développé une nouvelle méthode afin de tenir compte de l'effet du couplage
électron-phonon dans un puits quantique. Cette derniére a la particularité d’étre app-
licable dans les cas du couplage faible, intermédiaire et fort. Les effets polaroniques
sont trés importants dans les puits quantiques, ainsi que dans les semiconducteurs
massifs, & cause du (;onﬁnement spacial dans la direction de I'axe de croissance. Ce qui
conduit, dans le cas des puits quantiques ioniques & une augmentation considérable

de I’énergie de liaison de ’état fondamental.

Cette étude des impuretés neutres va nous servir dans les chapitres qui suivent pour

discuter stabilité du complexe exciton-donneur ionisé dans un puits quantique.
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Chapitre 4

ENERGIE DE L’ETAT
FONDAMENTAL DU
COMPLEXE (D",X) A CHAMP
NUL

4.1 Introduction

Ce chapitre constitue une extension de Pétude menée par Stébé et al. (1993) sur le
complexe exciton-donneur ionisé dans un puits quantique. En effet, nous étudions
Pinfluence de la position de 'impureté et du confinement quantique sur ’énergie de

corrélation et la stabilité du systéme.

Dans un premier temps, nous donnons I’Hamiltonien du complexe dans le cadre
de I'approximation de la fonction enveloppe. Nous résolvons ensuite 1’équation de
Schrédinger correspondante en utilisant I’approche variationnelle de Ritz. Nous jus-
tifions le choix de notre fonction d’onde d’essai. Nous étudions les variations de
I’énergie de corrélation du systéme en fonction de la largeur du puits et de la position
du donneur. Nous présentons les mécanismes de dissociation du complexe dans un
puits quantique. Enfin, nous comparons I’énergie de corrélation & celle d’une im-
pureté de type donneur et d’un exciton afin de déterminer les domaines de stabilité

du complexe.
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4.2 Calcul variationnel de I’énergie de 1’état fon-
damental

Considérons un exciton lié & une impureté ionisée de type donneur dans un puits
quantique de largeur L. Le centre donneur est placé au point r; de coordonnées
(0,0,z;) [figure (4.1)].

Nous supposons que les matériaux puits et barriéres sont caractérisés par des masses
effectives de I'électron m? et du trou m;}, isotropes et égales. Nous négligeons les effets
dus a l'interaction d’échange électron-trou, amSI que le couplage électron-phonon.
Dans le cas du modéle & deux bandes para.bohqu% simples non dégénérées et dans le
cadre de ’'approximation de la masse effective, ’Hamiltonien du complexe en I’absence

des champs extérieurs est donné par :

h? h?
H =
(D*X) 2m} V”= 2m;,
h? ﬁ L L
—2m:§Vze 5 Von T V. (— - |ze|> + Va0 (5 - |z,.|) (4.1)
e? 1 1 1

o\t (eemaf  JRA+ (a2 \/pz,, + (e — 2n)”
ou V, et V;, sont respectivement les hauteurs des barriéres de potentiel de confinement
pour ’électron et le trou, et © (2) est la fonction de Heaviside déja définie au chapitre
précédent.

2. et z; sont les coordonnées de I’électron et du trou le long de ’axe de croissance
z, tandis que pe, P €t p,, sont les projections sur le plan des couches des distances

respectives de 1’électron, du trou et de la paire électron-trou.
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Figure (4.1) :
gure (4.1) : Schéma représentant le complexe exciton donneur ionisé dans un puits

quantique.
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Notre étude sera consacrée seulement & la détermination de P’énergie de I'état fonda-
mental, qui correspond & 1’énergie la plus basse du systéme.

La présence des termes d’interaction coulombienne entre les trois particules rend la
résolution analytique de ’équation de Schrédinger impossible. Par conséquent, nous
nous contentons d’une résolution numérique moyenant la méthode variationnelle de

Ritz.

Dans les semiconducteurs massifs et bidimensionnels, Stauffer et Stébé (1989) ont
remarqué que les interactions coulombiennes électron-trou et électron-centre donneur
donnent lieu a une contribution importante & ’énergie du complexe. Par conséquent,
nous devons tenir compte des distances 7. et 7., dans le choix de notre fonction
d’onde d’essai. Vu la symétrie du probléme, nous choisissons la fonction d’onde

d’essai suivante :

Q/) (8, t: U, 2e, Zh) = N E Clmnpr¢lmnepr' (4'2)

Imnpr
Les indices I, m, n, pet r sont des entiers positifs ou nuls. N représente une constante

de normation. Cimunpr sont des paramétres variationnels linéaires. Les fonctions de
base sont choisies comme étant le produit des fonctions ¢,,,,, dépendant seulement
des coordonnées dans le plan et des fonctions 0;,, dépenda.nt des coordonnées 2. La
présence des fonctions fp, tient compte de I'importance du confinement quantique
dans la direction de I'axe de croissance, alors que ¢;,,,, traduit la corrélation coulom-

bienne existant au sein du complexe dans le plan des couches.

Pour la fonction d’onde ¢,,,,, nous avons opté pour le systéme de coordonnées introduit

par Hylleraas(1929) pour atome d’Hélium :
Bimn = €T SUTE", (4.3)

Les nouvelles coordonnées (s,t,u) sont reliées aux distances entre particules p,, p,,

Pen DAL :

8

pe+peh’ t=pe_peh7 U = Pp.
s > 0, —s<t<s, |t|<u<s (4.4)

La partie dépendant de z est choisie telle que :

Opr (2e; 20) = fe (2e) fn (2n) ap (2 — 2:) br (20 — 2:) . (4.5)
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Dans la fonction 6., on voit apparaitre la coordonnée z; qui décrit la position du
centre d’impureté. f. et f, sont les fonctions propres exactes de I’état fondamental

de I’électron et du trou dans le puits quantique et ont les expressions suivantes :

( . .
Accos (/2E%2.) if |ze| < £
folze) =4 ( ) 2 (4.6)
Beexo [V2(Va— B lael| it I2o] > 4,
\
)
Ah cos %EOZ); if |ze| < L
fn(zn) = 4 (vem 2 (4.7)
| Brewp [(2(—BD)al] i |l > 5,
avec :
ap (2e) = 28 exp (—e2l) , (4.8)
b (21) = 2 exp (—anzy) . (4.9)

E? et E sont les énergies de 1’état fondamental de I’électron et du trou dans un puits
quantique et o représente le rapport des masses m; et m;.

Ae, Be, Ap et By sont des constantes de normation déterminées en écrivant les con-
ditions de continuité¢ aux interfaces des fonctions fe (2¢) et fn (21) ainsi que de leurs

dérivées premiéres.

Afin de simplifier nos calculs, nous introduisons les unités atomiques de longueur :
ap = kh?/m2e?, et d’énergie 2Rp = #h%/m2a%. Dans ce cas, dans 'expression de
PHamiltonien précédent #2/m? et €2/k sont remplacés par I'unité, tandis que #%/mj,
est remplacé par 0. Vu la symétrie du probléme suivant 'axe z, il est commode de
séparer le mouvement dans le plan de celui suivant 2. En utilisant le nouveau systéme

de coordonnées, I’'Hamiltonien (4.1) devient :

Hp+ xy = (Hp+x)) + (Hp+x))L + Ve, (4.10)

avec
82 —u? u2 23 2 o
(H(D+,X))|| = _2ma32 - t2 Bt t23 + - 5 [ g2 (411)
— st
+85 + 0% — 2aft+ — (@ +8) + - a+2'“' s ( )]
1 L L
(H(D+,X))J_ = —5332 —_ %622;2: + Ve@ (5 - |Ze|) + ‘/he (E - |Zh|> y (412)
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1 2 2
Vet Gn-n e+ +4G—n" -0 +4(— 2’

Nous remarquons que cette séparation n’est pas possible dans le terme d’interaction

V, = . (4.13)

coulombienne.

La résolution de 1’équation de Schrédinger revient & chercher les valeurs et vecteurs

propres du systéme matriciel suivant :
(H-E;p+x)S)C=0, (4.14)

avec les éléments de matrices correspondant & H et S qui s’écrivent comme suit :

Simope = (BvmtnOpr| S| GurnBpr) (415)
(H(D+»x))ir:tr:£rp "= (¢'l’m"n’0P'T'| H I¢l‘mn0p1'> : (416)
Tous les élements de matrices dépendent d’une intégrale notée J.™™ définie par :
Imin! ks bHI4A s ymAmitn U gndn'ty p 417)
J, A, v) = 27 e s ds | ———du | ———=dt .
imn ( H© ) /0 o \/m 0 m (
27r[l+l’+/\+m+m’+p,+'n+n’+1/]!I I
kU Fmim tptntnitr+1) mtm/tptntn’trintnty,
avec,
_ w(2n)! _ (nt)?2%
I2n+2 = (—n'32—2;n+—1 et I2'n+1 = (211,——}-1)' (418)
La partie plane de 'élément S s’écrit alors :
St = wniw [ 7 (2,1,0) - F (0,1,2)], (4.19)

avec wy, = 0 si n est impair, et 1 si n est pair, alors que la contribution dépendant de

la coordonnée z est donnée par :

Sy =WZ (¢,p) W2 (v',r), (4.20)

ou,
WZ? (0',0) = (fe (2e) ap (2e — )] fe (2e) ap (2. — 2:)), (4.21)
WZy (r',7) = (fa (2n) b (20 — 2)| fn (2n) br (20 — ) . (4.22)
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Les éléments de I'Hamiltonien H ont pour expression :

Lo ey

(H g™ = wn+,.:S""’{—2 (l2—n2) J¥(0,1,0) + k(20 + 1) J¥ (1,1,0)

Imnpr
-—k—J‘ (2,1,0) + J¥(0,3,0) — 2k1J¥ (-1, 3,0)
+2l(l—1)J,?( 2,3,0)—2n(n—1)J§’(0,3,-2)

2 2

+o [—%J:" (2,1,0)+ S0 0,1,8) = T (m+ 20) Jf (2,-1,0)

+E(l+m+1)J}"(1,1,0)—%(l—n)(l+n+2m+1)Jf'(0,1,0)

2
., l )
+%(m+2l)J;(0,—1,2)—%J}( 1,1,2) + (’2 D (<2,1,2)
_n(n-1
2

W] k 7 k .y
+wn+n’+10‘s£rr {_772']: (2a L _1) + 9 (m +n+ 1) Ji (0, 1, 1)

)J:-' (2,1,-2) — kTmJ:" (1,—1,2)]}

+m(l—n)Jf (1,-1,1)+n(l +m+1)JF (1,1,-1)
~l(m+n+1)J (-1,1,1) — %TJ* (2,—1,1)}, (4.23)
H) g™ = Stom™ (B + B) W22 (0, p) W Z (', 7)
_WZel (p’7p) WZI(: (’I‘ ,’f') - UWZ2 (pl’p) WZ’I; (,’,,I,,r)
SR DWE ) = WD WERr)| (420

WZ (p,p) = (fe (2) apr (2 — 2)| fo (2e) ay (2 — 2)) (4.25)
WZ; (', p) = (fe (2) apr (2e — 7)) fe (2) 0 (2 — 2)) (4.26)
WZ, (r',7r) = (fa (za) b (20 — 2)| £, (2) B, (2n — 2)) (4.27)
WZy (r',7) = (fa (2a) b (20 — 2:)| fa (20) By (2 — 22)) - (4.28)

Afin de ne pas perdre le bénéfice d’une fonction d’onde séparable dans les simplifi-
cations des calculs numériques, nous déterminons I’élément de matrice d’interaction
coulombienne en s’appuyant sur la méthode approchée utilisée par Stébé et al. (1997)

dans le cas du trion négatif dans un puits quantique (voir Appendice C) :

[ oy

(Voo™ o Shmen' (W 20 (+,7) Z. (0, 0) + WZ2 (0, 0) Zn (', 7) + Zen (P, ', r)],
- . (4.29)
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avec,

1
Ze I, = e \Re / e ™ <3)| — [
(p p) (f (z)a'P (Z Z)l aif:lr:'n +|ze_

1
Zh (T,) T) = <fh (zh) br’ (Zh - zi)l T'm'n!
mn + Izh - zil

a4 | fe (22) ap (ze — 2)) » (4.30)

|fn (28) br (2 — 2)),  (4.31)

‘ 1
Z, fr' = e \~e e_ibr’z_zi_:/f
e (2,7, p,7) (fe (2e) fn (2n) ap (2e — 2:) bs (2n )l N e — 2]
|fe (ze) fh (zh) Qyp (ze - Z,‘) br (zh - Z,‘)) ) (432)
* J¥ (2,1,0) — J¥ (0,1,2

af::::nl _ w'n+n’.l( i ( sy by ) — Jj ( ’-,’ )) ’ (433)

2 [wnanJf (1,1,0) — Wnpnrsa I (0,1,1)]
:;:::':"I — J,:' (2,1,0) - J:I (0, 1,2), (4.34)

J" (2,0,0) - J' (0, 0, 2)

I'm'n' __ Wrn! (J:’ (2’ 1’0) - Jii’ (0’ 1’ 2)) (435)

- 2 [wn-i-n'Jiil (1: 1, 0) + wn+n’+1']ii’ (0, 1, 1)] .
4.3 Stabilité du complexe

La stabilité du complexe doit &tre étudiée par rapport aux produits de dissociation
les plus stables. En effet, comme nous ’avons signalé au chapitre 2, I’exciton-donneur

ionisé se dissocie suivant deux processus distincts':
(D*,X) — D°+h (4.36)
(D*,X) — X+ D% (4.37)
Les conditions de stabilité correspondantes s’écrivent :
Ep+xy < Bpo- (4.38)
sorx) < Ex, (4.39)

o Efp. xy, Epo, By désignent, respectivement, les énergies de corrélation du com-
plexe, du donneur et de ’exciton. Elles s’expriment en fonction des énergies de I’état

fondamental par :

EfD+,X) = Ep+x)— Eg - E; (4.40)
*0 = Epo— E? (4.41)
E$ = Ex—-E)-E). (4.42)
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Nous avons calculé I’énergie de corrélation du donneur et de I’exciton en utilisant la
méthode variationnelle de Ritz. Pour D°, nous avons pris la fonction d’onde utilisée
au chapitre 3 en I’absence de champs extérieurs. Pour ’exciton, nous avons choisi la

fonction d’essai suivante :
Yx = fe(2e) fa(2n) Y Cpr2bz; exp (—ae2l) exp (—anz,) exp(—kp),  (4.43)
or

ol p représente la projection de la coordonnée relative r dans le plan. ay, (2e) et b, (23)
ont été définis au paragraphe précédent; a,, a4, et k sont des paramétres variationnels
linéaires alors que C,, sont non linéaires. Dans le cas de Pexciton, nous avons utilisé
neuf termes dans la fonction d’onde définis par 'inégalité p+¢ < 3. En vue d’estimer la
position des raies du complexe, il est nécessaire de faire une hypothése sur le processus
radiatif impliqué dans la transition. Le plus simple consiste en une transition entre
un état initial ot il n’y a que I'impureté ionisée D* et un état final correspondant a
la formation de (D*, X). Le bilan énergétique correspondant aux transitions directes

s’écrit [voir figure (3.2)] :
hvp+xy = hvx + E{p+ x) — B, (4.44)

ol hv(p+ x) et hux désignent, respectivement, les énergies des transitions associées

au complexe et & 'exciton.
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e, h
E:D*,X) E;" Ex
X X
' D°
Y .
1 (D7,X)
hD(D* X) hDX

D+

Figure (4.2) : Diagramme des transitions qui peuvent avoir lieu dans un puits quan-

tique de semiconducteur contenant une impureté ionisée de type donneur.
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4.4 Reésultats numériques et discussion

Notre méthode de calcul consiste, dans un premier temps, & minimiser I'énergie totale
du systéme par rapport aux paramétres variationnels non linéaires a., oy et k. Le
nombre de termes dans la fonction d’onde est choisi au début égal a sept, déterminé
par la condition I + m +n < 2 et {pr} = {00}. Puis, nous fixons les valeurs des
parameétres a., ap et k & celles trouvées dans le cas de sept termes et nous détermi-
nons I’énergie de I’état fondamental en choisissant 68 termes dans la fonction d’onde
déterminés par la condition I + m +n < 5 et {pr} = {00,11}. Notons que dans le
cas ol le donneur est localisé au centre du puits, ’'Hamiltonien est & parité définie.
Donc on se restreint aux valeurs paires de n, alors que dans le cas d’une impureté

décentrée, n peut étre pair ou impair.

Nos résultats sont appliqués aux puits quantiques de type GaAs/Gay_Al;As et
CdTe/Cdy_zZn,Te. Dans le cas de GaAs/Ga;_, Al As, nous utilisons les données
suivantes : m%/mg = 0.0665, m}, /mo = 0.34 pour les masses effectives de I'électron
et du trou lourd [Miller(1984)] et k = 12.5 pour la constante diélectrique [Green
(1983)], ce qui donne un rapport des masses ¢ = 0.196. Les hauteurs de barriéres
de potentiel de confinement sont données par V., = Q.A¢, et Vi, = Qrl¢,, avec
Q. = 0.57 = 1 — Qu. Nous supposons que la différence de la bande interdite Ae, et
le pourcentage z d’Aluminium sont reliés par la relation : Ae, = 1.155z + 0.37x% eV
[Lee (1980)]. Pour z = 0.15, nous obtenons V, = 103.5 meV et V;, = 78.1 meV et
pour z = 0.30, V, = 216.5 meV et V; = 163.3 meV

Dans le cas de CdTe/Cd;_;Zn,Te, nous utilisons comme masse d’électron m}/my =
0.096, résultant des mesures de la résonnance cyclotronique dans CdTe [Romestain
(1980)], et comme masse du trou lourd dans le plan, m;,/me = 0.19, déduite des
paramétres de Luttinger v, = 4.11, 7y, = 1.08 et 3 = 1.95 obtenus par la magnéto-
absorption 4 deux photons dans CdTe [Neuman (1988)]. Le rapport des masses
effectives de I’électron et du trou est donné par ¢ = 0.505, le rayon de Bohr est
ap = 5.4 nm et 2Ry = 27.6 meV. Pour x = 0.08, 0.16 et 0.30, les bandes offsets
de conduction et de valence sont respectivement V, = 34.1, 71.4 et 146.4 meV et
Vi =12, 24.1 et 42 meV [Kheng (1993)].

La figure (4.3) traduit les variations d’énergies de corrélation du complexe, du don-
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neur et de Pexciton en fonction de la largeur d’un puits quantique de type GaAs/
Ga;_;Al;As, pour le trou lourd et pour deux concentrations d’ Aluminium z = 0.15 et
z = 0.30. Nous particularisons nos résultats au cas d’une impureté localisée au centre
du puits (2; = 0). Pour le complexe, nous obtenons les mémes résultats que ceux trou-
vés par Stébé et al. [Stébé(1993)]. Nous observons que I’énergie de (D, X) présente
un minimum pour L,, ¥ 3.5 nm; c’est dans ce domaine que la liaison coulombienne
est maximale. Pour.L > L,,, EEDJ,, x) €st une fonction croissante de L. Quand L tend
vers I'infini, E¢p+ x) tend vers le cas limite (3D) [Stauffer(1989)] correspondant au ra-
pport des masses de 1’électron et du trou associé, indépendamment de la hauteur de la
barriére. Néanmoins, nos résultats sont légérement supérieurs que ceux du cas massif
car notre fonction d’onde est mal adaptée & cette limite. Nous pouvons améliorer nos
résultats en introduisant plus de termes contenant 22 et zj, dans le développement de
la fonction d’onde Y (p+ xy. Pour L < Ly, E(°D+, x) est une fonction décroissante, en
valeur absolue, de L. Dans ce cas, la probabilité de formation du complexe devient
de plus en plus faible. En effet, le puits quantique se comporte comme un poten-
tiel répulsif. Quand L tend vers zéro, on retrouve les résultats du cas massif. Afin
d’étudier la stabilité du complexe, nous avons présenté sur la méme figure les vari-
ations des énergies de corrélation du donneur et de l’exciton. Nous remarquons que
Iénergie du complexe est toujours plus basse que celles du donneur et de I'exciton.
Nous concluons que le complexe exciton-donneur ionisé est toujours stable dans la

gamme des largeﬁré de puits exploitées.

Dans la figure (4.4) nous présentons les variations de P’énergie de corrélation de
(D*,X) et de D° dans le cas d’un puits de type CdTe/Cd;_,Zn,Te avec z = 0.08
et 0.16. Nos résultats sont essentiellement les mémes que ceux présentés sur la figure
(4.3) dans le cas d’un puits de type GaAs/Ga;_, Al As.

Afin de mettre en évidence effet de la position du donneur sur la stabilité du com-
plexe, nous présentons sur la figure (4.5) les variations des énergies de corrélation du
donneur, de ’exciton et du complexe en fonction de la position d’impureté 2; pour
une largeur de puits de 10 nm. Nous remarquons que les énergies de corrélation, pour
le donneur et le complexe, diminuent en valeur absolue quand on s’éloigne du centre
du puits. Cependant, I’énergie de corrélation de ’exciton n’est pas affectée. Pour

z; < 3 nm, impureté est plus stable que ’exciton. Ainsi, la stabilité du complexe
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< 8 nm sa stabilité doit &tre

~J

doit étre étudiée par rapport au donneur. Pour 3 nm< z;
étudiée par rapport a 'exciton. Toutefois nous ne pouvons pas prouver sa stabilité

au dela de 8 nm.
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Figure (4.3) : Variation de I'énergie de corrélation du complexe, de I'exciton-trou lourd

et du donneur en fonction de la largeur L d’un puits quantique de type GaAs/GaAlAs
pour deux concentrations d’Aluminium z = 0.15 et 0.30.
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Figure (4.4) : Variation de I’énergie de corrélation du complexe, et du donneur en
fonction de la largeur L d’un puits quantique de type CdTe/CdZnTe pour deux con-
centrations de Zn z = 0.08 et 0.16.
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Figure (4.5) : Variation de ’énergie de corrélation du complexe, de 'exciton-trou

lourd et du donneur en fonction de la position du centre donneur, pour une largeur
L =10 nm.
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4.5 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudié l'influence de la position de 'impureté et du
confinement quantique sur la stabilité du complexe exciton-donneur ionisé dans un
puits quantique . Nous avons utilisé une fonction d’onde d’essai & 68 termes qui
tient compte de ’emplacement du centre donneur. Nous avons calculé son énergie
de corrélation par comparaison avec celles du donneur neutre et de ’exciton libre.
Il résulte que le complexe demeure stable par rapport a la dissociation pour une
impureté ionisée (D*) placée au centre du puits; la stabilité est étudiée par rapport
au donneur plutét qu’a 'exciton. L’effet de confinement, lui, ne fait qu’augmenter
la corrélation entre les particules. Cependant, quand I'impureté se déplace du centre
vers la barriére, Pétude de la stabilité est faite par région. En effet, dans le cas d’un
puits quantique de type GaAs/Ga;_,Al;As de 10 nm de largeur, et pour z; S 3 nm,
la stabilité est discutée par rapport & D, alors que pour 3 nm< 2; < 8 nm la stabilité

2 8 nm le complexe devient instable.

~J

est étudiée par rapport a l'exciton. Pour z;
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Chapitre 5

ACTION DES CHAMPS
EXTERIEURS SUR L’ENERGIE
DE I’ETAT FONDAMENTAL DU
COMPLEXE

5.1 Introduction

Dans ce chapitre, nous nous proposons d’étudier 'influence des champs extérieurs
(magnétique et électrique) sur ’énergie de 1'état fondamental et sur la stabilité du

complexe exciton-donneur ionisé dans un puits quantique.

Dans la premiére partie, nous ne nous intéressons qu’a I’effet du champ magnétique.
En effet, nous précisons les expressions des termes qui s’ajoutent 3 1’Hamiltonien
du complexe lorsqu’on applique un champ magnétique, en tenant compte du choix
de la jauge. Pour le calcul de I'état fondamental, nous procédons & 1’aide d’une
méthode variationnelle en choisissant une fonction d’onde d’essai analogue & celle
utilisée au chapitre précédent. Nous appliquons nos calculs aux puits quantiques de
type GaAs/Gaj_;Al,As et CdTe/Cd;_,Zn,Te. Nous comparons ensuite ’énergie du
complexe & celle d’un donneur neutre et d’un exciton libre afin de prouver sa stabilité

et de montrer le mécanisme de dissociation le plus probable.

Dans la deuxiéme partie, nous examinons l'effet du champ électrique. Avec un choix
approprié de la fonction d’onde d’essai qui tient compte de la présence du champ

électrique, nous résolvons I’équation de Schrédinger du complexe. Pour le calcul le
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I’état fondamental, nous utilisons 112 termes dans la fonction d’onde. Enfin, nous
montrons que dans le cas des puits de type GaAs/Ga;_;Al; As, le champ électrique a
pour effet d’éloigner 1’électron du trou. Ce qui conduit 4 une diminution de 1’énergie
de corrélation du complexe. Une discussion de la stabilité sera donnée a la fin de

cette partie.
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5.2 Action du champ magnétique

En se plagant dans les mémes conditions qu’au chapitre précédent, I’'Hamiltonien du
complexe (D*,X) dans un puits quantique en présence d’un champ magnétique B
appliqué parallélement au plan des couches s’écrit :

1

*
2m?

L
+V.0 (g - lze|> A (E - |z,,|) (5.1)

e? (1 1 1')
===+ —].
Koo \Te Tp Tep

Par raison de simplicité, nous avons supposé que le centre donneur est placé au centre

e 2 e 2
Hp+xy = [Pe + EAe] + [Ph - EA"]

*
2m;,

du puits, et que le milieu est non magnétique. Aussi nous n’avons pas tenu compte

des effets spécifiques dus au spin.
En utilisant la jauge symétrique de Coulomb :
A(r) = -;—B X T, (5.2)
I’Hamiltonien peut s’écrire sous la forme d’une somme de trois termes :
Hp+x) = Hp+ xy + Haia + Hz. (5.3)

Le premier désigne ’Hamiltonien du complexe en ’absence du champ magnétique.

Le second décrit 'effet diamagnétique quadratique en champ :

eB\*( o2 P}
P e Le ) 54
Haa <2c) (Zm; * Zm;) (54)
Alors que le dernier traduit la contribution due a l'effet Zeeman linéaire en champ :
Hy=¢ <L82F _ L"Z*B) , (5.5)
c\ m m;,

ou L., et Ly, traduisent, respectivement, la projection suivant I’axe de croissance du

moment cinétique orbital de I'électron et du trou.

Comme la fonction d’onde d’essai choisie est indépendante des angles orientant le
complexe, ce terme de Zeeman ne donnera lieu 4 aucune contribution & 1’énergie de
I’état fondamental. Donc, dans la présente étude, nous nous restreignons a la con-
tribution diamagnétique, et nos résultats seront interprétés comme étant une valeur

moyenne du spectre d’énergie réel.
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Afin d’alléger I’écriture nous utilisons les unités atomiques déja définies au chapitre

précédent et le terme diamagnétique devient alors :

Hy =7—2(2+ 2) (5.6)
dia ) pe aph: .

ol 7y traduit l'intensité du champ magnétique ou encore ’énergie de résonance cy-

clotronique Aw, en unités atomiques (y = ea? B/kc = hw./2Ry).

5.2.1 Calcul variationnel de I’énergie de 1’état fondamental

Nous avons calculé I’énergie de ’état fondamental en utilisant une approche varia-
tionnelle. Pour cela, nous avons choisi une fonction d’onde similaire & celle utilisée
au chapitre précédent en ’absence de champs extérieurs :

$(r) =N fo(ze) fu(zn) Y Cimnpr ap(2e) br(2n) exp(—ks/2) s'u™  (5.7)

Imnpr
a,(2) = 2P exp(—e2?) et b.(z) = 2" exp(—an2?). (5.8)
Vu le choix de la fonction d’onde, nous sommes amenés 3 transformer notre Hami-
ltonien dans le nouveau systéme de coordonnées (8,1, u, 2., 23) :

(8 + t) n 0u2] . (59)

Hdta = 1 4

8

Les parameétres variationnels linéaires Cimnpr ainsi que les parameétres non-linéaires k,

0. €t ay, sont déterminés, de la méme maniére que dans le cas sans champ magnétique,
en minimisant 'énergie totale de ’état fondamental. Nous aboutissons ainsi & une

équation aux valeurs propres de la forme :
(H(D+ x+ Haia — E(D+,x)s) C=0, (5.10)

ol (H(()D+, x)+ H,;,) et S sont les matrices de I’'Hamiltonien et de normation, respe-
ctivement. C est la matrice colonne des coefficients linéaires Cipppr. Les éléments de
matrices correspondant & H((’DJr x) €t S sont analogues & ceux en ’absence de champs
a condition de positionner le donneur au centre du pults (i.e. z; =0), tandis que ceux

correspondant & Hd,a ont pour expression :
gt = 55 {om [ (£ 420 - 0.19)
+o (J’ (2,3,0) — J¥ (0,3, 2))]

FWninisa [ (J' (3,1,1) — J¥ (1, 1,3))] } (5.11)

N
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5.2.2 Résultats numériques et discussion

Dans nos calculs numérique, nous avons utilisé, dans un premier temps, une fonction
d’onde d’essai dont le développement ne contient que sept termes caractérisés par
les deux conditions-l + m +n < 2 et {pg} = {00,11}. Nous minimisons I'énergie
totale du systéme par rapport & I’ensemble des paramétres variationnels linéaires et
non linéaires, puis nous conservons les valeurs finales trouvées de a,, ap, et k. Afin
d’obtenir une bonne précision sur ’énergie, nous figeons les valeurs trouvées, dans
le cas de sept termes, des paramétres non linéaires dans la fonction d’onde et nous
diagonalisons & nouveau le systéme (5.10) en augmentant le nombre de termes dans

la fonction d’onde & 68, déterminés par les relations [+ m+n < 5 et {pg} = {00,11}.

Nos résultats sont particularisés aux cas des systémes & puits quantiques de type
GaAs/Gay_;Al;As et CdTe/Cd;_,Zn,Te. Les valeurs des paramétres physiques, utili-
sées dans les deux cas, sont similaires a celles prises au chapitre précédent.

En vue de mettre en évidence 'aspect quadratique de l’effet diamagétique, nous
présentons sur la figure (5.1) les variations de I'énergie totale E{g. yy du complexe
en fonction de l'intensité du champ magnétique. Dans un puits quantique de type
GaAs/Ga;_zAl;As (avec z = 0.30), et pour différentes largeurs du puits, nous consta-
tons que ’énergie totale augmente par suite du confinement uni-dimensionnel. Dans

tous les cas I’énergie croit aussi avec 'intensité du champ magnétique.

Dans le but d’estimer I'influence du confinement quantique, ainsi que I’effet du champ
magnétique sur la corrélation coulombienne, nous définissons ”1’énergie de corréla-
tion” en retranchant de ’énergie totale I’énergie de ’électron et du trou non intéra-
gissants, dans un puits quantique soumis & I’action d’un champ magnétique paralléle

au plan des couches :

Eip+ x) = Ef‘bttx) — Ee — Ep. (5.12)

Les figures (5.2) et (5.3) traduisent les variations de ’énergie de corrélation du
complexe en fonction de la largeur du puits pour trois valeurs de l'intensité du
champ magnétique (B = 0, 5 et 10 T). Comme prévu, et dans les deux matériaux
GaAs/Gal_zAles (avec £ = 0.15 et 0.30) et Cd;I'e/Cdl__.,,.anTe (avec z = 0.08, 0.16

et 0.30), le champ magnétique augmente la corrélation coulombienne, tandis que sa
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dépendance en fonction de la profondeur du puits est accentuée au voisinage du mini-

mui.

Afin d’étudier la stabilité du complexe par rapport aux produits de dissociation les
plus probables [processus (4.36) et (4.37)), il est nécessaire de comparer I’énergie du
complexe & celle du donneur neutre et de ’exciton libre. A cet effet, nous procédons

a un calcul variationnel de l'énergie de corrélation de ces deux derniers systémes.

Pour 'impureté (D?), nous utilisons les résultats du chapitre 3, alors que pour I’exciton

nous utilisons la fonction d’onde d’essai suivante :

Yy = fo(2e) fr (2n) Z Cpr 222}, exp (—ae2?) exp (—anzy) exp(—kp), (5.13)

pr

ol @, o4, k et Cp, sont des paramétres variationnels, p et r sont des entiers positifs
ou nuls choisis tels que p + r soit pair. Nous utilisons une fonction d’onde & neuf
termes déterminés par p + r < 3 pour obtenir la méme précision que celle obtenue

pour le complexe.

Nous rappelons que les deux conditions de stabilité de (D*,X) sont :

IA

E{p+ x) %o (5.14)
Ejp+xy < Ex. (5.15)

Sur la figure (5.4), nous montrons les variations de ’énergie de corrélation d’une
impureté neutre, d’un exciton libre et du complexe en fonction du champ magnétique
pour deux largeurs du puits (L = 10 et 20 nm). Dans le cas d’un puits de type
GaAs/Ga;_,Al;As (avec z = 0.30), nous remarquons que ’exciton libre devient plus
stable que le donneur lorsque I'intensité du champ magnétique dépasse une certaine
valeur critique B, : en effet, pour une largeur L = 10 nm, 'impureté est plus stable
que Vexciton pour des champs 0 < B < B, ~ 2 T, donc ’énergie du complexe doit
étre comparée a celle du donneur. En revanche, pour les champs supérieurs ou égaux
4 2 T la situation est inversée. Pour L = 20 nm, B, ~ 1.5 T, nous pouvons conclure
que la valeur critique du champ magnétique diminue quand L augmente. Cependant,
la stabilité du co.m;;lexe est vérifiée dans tous le;s ca.s..

Ce résultat est important dans la mesure ol nous montrons que ce comportement est

différent de celui observé en 'absence de champ o I'impureté est plus stable qu’un
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exciton. Dans le but de trouver une explication & ce comportement, nous présentons
sur la figure (5.5) les variations de 'énergie de corrélation des trois systémes en
fonction de la largeur du puits et pour deux valeurs du champ magnétique (B = 0 et
5 T'). On constate qu’au voisinage du minimum (L = 3.5 nm), I’énergie de corrélation
de l'exciton passe de —11.14 meV quand B = 0 T & —20.32 meV quand B =5 T.
Par ailleurs, dans le cas d’une impureté, I’énergie de corrélation passe de —13.24 meV
en 'absence de champ 4 —16.84 meV quand B = 5 T. Cela s’explique par le fait
que l'application du champ magnétique conduit & un rétrécissement des orbitales
de ’électron et du trou, ce qui entraine un renforcement de la corrélation des deux
particules. En revanche, pour une impureté, le champ n’influe que sur I’électron alors
que le centre donneur est supposé trés lourd et ﬁgé. au centre du puits de telle sorte

qu’il n’est pas sensible au champ.

Les mémes remarques peuvent étre formulées dans le cas d’un puits quantique de
type CdTe/Cd;-,Zn,Te [figure (5.6)], out nous comparons ’énergie de corrélation des

trois systémes en faisant varier le champ et pour deux valeurs de L.

Sur la figure (5.7), nous comparons 1’énergie de corrélation du complexe a celle d’un
exciton libre tout en variant la concentration x de I’Aluminium dans un puits quan-
tique de type GaAs/Gay_;Al;As, pour différentes largeurs du puits et pour un champ
magnétique égale & 2 T. Cette figure nous permet d’estimer la position de la raie du

complexe par rapport a celle d’un exciton libre :
hvp+,x) = hvx + E(p+ x) — Ex. (5.16)

Nous remarquons que la différence (hvx — hv(p+,x)) diminue au fur et & mesure que

la largeur du puits augmente, alors qu’elle n’est pas sensible & la profondeur du puits.
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Figure (5.1) : Variation de 1'énergie totale de l’état fondamental du complexe en

fonction de l'intensité champ magnétique, pour différentes largeurs du puits de type

GaAs/GaAlAs et pour une concentration z = 0.30.
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Figure (5.2) : Variation de 'énergie de corrélation du complexe en fonction de la
largeur du puits quantique de type GaAs/GaAlAs pour différentes intensités du

champ magnétique et pour deux concentrations z = 0.15 et 0.30.
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Figure (5.3) : Variation de ’énergie de corrélation du complexe en fonction de la
largeur du puits quantique de type CdTe/CdZnTe pour différentes intensités du

champ magnétique et pour trois concentrations T = 0.08, 0.16 et 0.30.
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Figure (5.4) : Variation de I’énergie de corrélation du complexe, de I'exciton et du
donneur neutre en fonction de l'intensité du champ magnétique, pour deux largeurs de

puits de type GaAs/GaAlAs (L = 10 et 20 nm) et pour une concentration z = 0.30.
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Figure (5.5) : Variation de I’énergie de corrélation du complexe, de I'exciton et du
donneur neutre en fonction de la largeur du puits de type GaAs/GaAlAs, pour deux
intensités du champ magnétique (B = 0 et 5 T) et pour une concentration x = 0.30.
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Figure (5.6) : Variation de ’énergie de corrélation du complexe, de I'exciton et du
donneur neutre en fonction de 'intensité du champ magnétique, pour deux largeurs de

puits de type CdTe/CdZnTe (L = 10 et 20 nm) et pour une concentration z = 0.30.
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Figure (5.7).: Variation de I’énergie de corrélation du complexe et celle d’un exciton
libre en fonction de la concentration x dans un puits quantique de type GaAs/GaAlAs,

pour différentes largeurs du puits et pour un champ magnétique égale & 2 T.
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5.3 Action du champ électrique

L’application d’un champ électrique uniforme aux structures a puits quantique de type
GaAs/Ga;_ Al As a fait I'objet de plusieurs études tant théoriques qu’expérimen-
tales. Mendez et al. (1982) et Miller et al. (1983) ont étudié la photoluminescence
d’une structure & puits quantiques simples et multiples exposés 4 un champ électrique
paralléle & I’axe de croissance. Ils ont observé une diminution brutale du signal de
luminescence, et du pic de photoluminescence avec ’augmentation de I'intensité du
champ électrique. Ce résultat a été interprété par le fait que le champ électrique induit
une dissociation de la paire électron-trou. En utilisant une procédure variationnelle,
Bastard et al. (1983) ont pu trouver un accord qualitatif avec les observations ex-
périmentales. A température ambiante, Wood et al. (1984) ont montré que le spec-
tre d’absorption excitonique se déplace vers le rouge (effet Stark) quand le champ
électrique est appliqué via une jonction p-i-n sur une structure i puits quantiques
multiples de type GaAs/Ga;_,Al As (avec = 0.32). Ce décalage est attribué aux
modifications de I’énergie des particules libres et, par la suite, de ’énergie excitonique

en fonction du champ électrique.

Comme nous 'avons évoqué au chapitre 3, en présence d’un champ électrique longi-
tudinal F, un puits quantique de barriéres finies ne posséde des états liés que si la
condition eF [/ 2% (V. — E?) << V¢ — E? est vérifite.

Dans le cadre de Papproximation de la masse effective, et en négligeant les effets dus
aux structures de bandes, 'Hamiltonien d’un exciton lié & une impureté ionisée dans
un puits quantique en présence d’un champ électrique paralléle au plan des couches,
s’écrit : o o

Hp+x) = Hip+ x) + €F (2e — 1), (5.17)

Le premier terme H?D+, X) traduit ’Hamiltonien du complexe en Pabsence de champ
extérieur, alors que le second correspond au potentiel dii & 'application du champ
électrique. L’origine des coordonnées et le zéro du potentiel électrostatique associé a

F sont pris au centre du puits aussi bien pour ’électron que pour le trou.

L’Hamiltonien précédent peut se réécrire sous la forme :

Hp+x) = (Hp+x)] + (Hpo+x) 1L + Ve, (5.18)

91



ou (Hp+, X))ﬁ représente ’opérateur énergie cinétique dans le plan, son expression est
analogue & celle de I'équation (4.11). (H(p+,x)). décrit ’'Hamiltonien de I’électron et
du trou non corrélés dans un puits quantique en présence du champ électrique et V;

I'opérateur énergie potentielle.

(Hp+,x))L = —-—3 ——52 +V.© (£ - Izel) +V;0 (% - |zh|> +eF (ze—zn). (5.19)

5.3.1 Choix de la fonction d’onde d’essai

Nous focalisons notre étude sur la détermination de I’énergie de I'état fondamental.
Pour cela, nous procédons par la méthode variationnelle. La fonction d’onde d’essai
choisie est inspirée de celle utilisée par Dujardin et'al. (1997) dans I’étude de P'effet
du champ électrique sur le trion dans un puits quantique de type GaAs/Ga;_,Al;As:

Y(r) = N ¢, (ze)¢n(2n) Z Clmnpr ap(2e) br(21) exp(—ks/2) s'u™t" (5.20)

Imnpr
ay(2) = 2P exp(—.2?) et b.(z) = 2" exp(—an2?). (5.21)

Ce(2e) €t Cp(2n) présentent les fonctions d’onde de ’électron et du trou. Chacune de
ces fonctions s’écrit comme le produit de la fonction d’onde de ’état fondamental
d’une particule dans un puits quantique & champ nul par un terme en exponentielle
décrivant le déplacement de la particule dans le méme sens (ou dans le sens opposé)

du champ électrique :

) = A.exp(—f,z.) cos (\/ﬁ'_ze) si |2z| < £ 7 (5.22)
Be exp(—f.2.) exp ( V2 (V EO) |ze ) IZGI)L
(o= | Ao e (/28a) s < (5.29

Bnexp(~Bnzn) exp (—1/2 (Vo — BY). |2l si |ze)
Les A;, B; (avec i = e ou h) sont des constantes de normation déterminées par les
conditions aux limites en z = +L/2.
Les paramétres linéaires Cimnpr €t non linéaires a., oy et k sont déterminés de fagon

4 minimiser ’énergie totale du complexe :

. Hip+x) ¥
Ep+x)= C’gjg}"k Wl (1(/;D|¢l§)l ) (5.24)
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Dongc, ils doivent satisfaire aux conditions :

Ao x)) _ 0, pour toutes les valeurs possibles des indices I, m, n, p, . La derniére

aClmnpr

NHp+x) _ 2Ho+x) _ 2{Horx) _
ok 3 3&),

équation est équivalente 4 une équation aux valeurs propres :
(Hip+,x) — Ep+,x)S)C = 0 (5.25)

Les expressions des élements de matrices des opérateurs H(p+ x) et S sont identiques
a celles du cas & champ nul, & condition de remplacer f.(z.), fa(zn), E? et EY par
Ce(2e)s Cn(2n), Ee et Ey, respectivement. E, et Ej représentent les énergies de I’état
fondamental de I’électron et du trou dans un puits quantique en présence du champ

électrique.

5.3.2 Résultats numériques et discussion

Nous calculons I’énergie de 'état fondamental du complexe en fonction de la largeur
du puits, du rapport des masses ¢, du champ électrique F et des bandes offsets V,
et V,, en utilisant une fonction d’onde d’essai & 112 termes. En présence du champ
électrique, et contrairement & ce qui se passe en présence du champ magnétique, il est
nécessaire de tenir compte des termes d’ordres impairs. Dans la présente étude, nous
avons procédé de la méme maniére que dans le cas a champ nul. En effet, nous avons,
tout d’abord, déterminé les paramétres variationnels non linéaires a,, o et k en
utilisant dix termes dans la fonction d’onde, fixés par les deux relations [+ m+n < 2
et p+r = 0. Puis, nous avons inséré les valeurs trouvées dans I’équation aux valeurs
propres, et nous avons déterminé I’énergie minimale et les paramétres non linéaires en
prenant dans la fonction d’onde 112 termes, définis par les relations [+ m+n < 5 et
{pr} = {00,11}. Le nombre de termes dans la fonction d’onde, n’est pas choisi d’une
maniére aléatoire. En effet, nous avons essayé de chercher un bon compromis entre la
précision de nos résultats et le temps de calcul. Nos calculs sont appliqués aux puits

quantiques de type GaAs/Ga;_,Al,As, nous utilisons les paramétres du chapitre 4.

Nous définissons ’énergie de corrélation de (D*,X) dans un puits quantique en présence

du champ électrique par la relation suivante :
Elp+ x) = Ewp+,x) — Ee — Ep. (5.26)

Sur la figure (5.8), nous présentons les variations de I'énergie de corrélation du com-

plexe en fonction de l'intensité du champ électrique, pour différentes largeurs du puits
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(L =10, 15, 20, 25 et 30 nm) et pour deux concentrations d’Aluminium (z = 0.15 et
0.30). Nous remarquons que, pour une concentration donnée, I'énergie de corrélation
décrofit, en valeur absolue, avec I'intensité du champ. Cette décroissance est faible
pour des puits étroits (L = 10 nm), et devient significative pour des grandes largeurs
de puits (L 2 20 nm). Notons aussi que les courbures de Ef;,, xy(F) changent de
signe : pour des puits étroits (L = 10 nm), la courbure est positive, tandis qu’elle est
négative pour des puits épais. Pour les largeurs moyennes, la courbure est positive
pour des faibles intensités de champ et négative pour des champs forts. Les résultats
ainsi obtenus sont interprétés par ’existence d’une compétition entre le champ élec-
trique, qui induit une séparation spatiale de P'électron et du trou, et le confinement
quantique, di aux barriéres du puits, qui oblige les particules 4 étre emprisonnées
a lintérieur. Pour une largeur de puits entre 20 et 30 nm, I’énergie de corrélation
décroit, en valeur absolue, trés rapidement aussi bien pour des champs faibles que
pour des champs forts, cela s’explique par une localisation de 1’électron et du trou de
chaque c6té du pﬁité quantique, pour des champs. élevés. L’inversion de courbures met
en évidence la transition progressive du régime de I'effet Stark quadratique (champs

faibles), au régime d’accumulation des porteurs tout prés des barriéres (champs forts).

La figure (5.9) illustre les variations de {|zen|), la moyenne de la distance séparant
I’électron du trou dans la direction de ’axe de croissance, en fonction de l'intensité
du champ électrique et pour une largeur de puits de 30 nm. Nous observons que cette

moyenne augmente avec le champ.

Sur la figure (5.10), nous montrons les variations des énergies de corrélation du com-
plexe, de I’exciton et du donneur neutre, en fonction de la largeur du puits pour trois
valeurs du champ électrique (F =0, 10 et 20 kV/cm). A champ nul, nous retrouvons
les résultats du chapitre 4, ce qui justifie le choix de notre fonction d’onde. Nous
remarquons qu’au voisinage du minimum (i.e., faibles largeurs de puits), Pénergie de
corrélation va.rie.trés légérement avec l’intensité du champ, alors que son effet est

prononcé pour des puits larges. Ce qui est en accord avec les résultats de la figure

(5.8).

Les courbes correspondant aux variations de I’énergie de corrélation de I’exciton et du

donneur sont présentées afin de discuter la stabilité du complexe face a la dissociation
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aux produits les plus probables :

(D*,X) — D°+h (5.27)
(D*,X) — X+D*. (5.28)

Nous constatons-que E(p+ x)/Eps > 1 et Ep+:x)/Ex > 1, quelque soit I'intensité
du champ dans l'intervalle [0, 20 kV/cm] et pour des largeurs de puits inférieures &
30 nm. Par conséquent, la stabilité de (D*,X) est assurée dans cet intervalle.

Les figures (5.11) et (5.12) nous donnent une idée de la position de la raie du complexe
par rapport & celle de l'exciton. En effet, sur la figure (5.11) nous reproduisons les
variations de I’énergie de corrélation du complexe et de I’exciton libre en fonction de la
concentration £ d’Aluminium, pour différentes largeurs de puits et pour une intensité
de champ égale 4 20 kV/cm. Nous remarquons que ’énergie de corrélation augmente,
en valeur absolue, avec x aussi bien pour l’excitoﬂ que pour le complexe et que cette
augmentation est notable tant pour des puits étroits que pour des puits larges. L’écart
énergitique (Ahv = E — E(CD+’ X)) n’est pas affecté par la concentration, alors qu’il

diminue quand la largeur du puits augmente.

La figure (5.12) traduit les variations de I’énergie de corrélation du complexe et de
Pexciton en fonction l'intensité du champ électrique, pour deux largeurs de puits

(L = 10et 20 nm). Nous constatons que Ahv est peu affecté par le champ électrique.
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Figure (5.8) : Variation de 1'énergie de corrélation du complexe en fonction de

Pintensité du champ électrique, pour différentes largeurs de puits de type GaAs/
GaAlAs et pour deux concentrations d’Aluminium z = 0.15 et 0.30.
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Figure (5.9) : Variation de la distance moyenne séparant 1’électron du trou suivant la

:
e

direction de I’axe de croissance en fonction du champ électrique, pour une largeur de

puits de type GaAs/GaAlAs de 30 nm et pour une concentration z = 0.30.
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Figure (5.10) : Variation de 1’énergie de corrélation du complexe, exciton et du don-
neur en fonction de la largeur du puits quantique de type GaAs/GaAlAs pour dif-

férentes intensités du champ électrique et pour une concentration z = 0.15.
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Figure (5.11) : Variation de I'énergie de corrélation du complexe et celle d’un exciton
libre en fonction de la concentration x dans un puits quantique de type GaAs/GaAlAs,
pour différentes largeurs du puits et pour un champ électrique égal & 20 kV /cm.
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Figure (5.12) : Variation de I’énergie de corrélation du complexe et celle de I'exciton
en fonction de I'intensité du champ électrique, pour deux largeurs de puits de type

GaAs/GaAlAs (L = 10 et 20 nm) et pour une concentration z = 0.30.
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5.4 Conclusion

Nous avons é&tudié I'effet des champs extérieurs ( magnétique et électrique), appliqués
parallélement & ’axe de croissance d’un puits quantique, sur ’énergie de corrélation

et sur la stabilité de I’exciton lié & un donneur ionisé.

Nous avons mis en évidenoe Peffet diamagnétiqtie q.ui ne fait qu’augmenter ’énergie
de corrélation du complexe. Contrairement & ce qui se passe en ’absence de champ
magnétique, on 1’énergie d’une impureté neutre est toujours plus grande que celle
d’un exciton, nous remarquons I’existence d’une valeur de champ critique B, a partir
de laquelle la situation est renversée. Cette valeur critique diminue quand la largeur
du puits augmente. Par conséquent, la stabilité du complexe doit étre tantdt étudiée
par rapport & 'impureté, tantét par rapport a I'exciton.

La stabilité du complexe est vérifiée, a la fois dans les puits quantiques de type
GaAs/Ga;_zAl;As et CdTe/cd;—.Zn,Te, quelques soient les dimensions du puits et

dans la gamme des champs exploitée.

En présence d’un champ électrique, nous avons constaté que I'énergie de corrélation du
complexe est peu modifiée par ’intensité du champ pour des puits étroits, alors quune
réduction significative de 1’énergie a lieu pour des puits larges. Ceci est expliqué par
existence d’une compétition entre le champ électrique qui tend a éloigner I'électron

du trou et le confinement quantique qui tend & les piéger a I'intérieur du puits.

L’énergie de Pétat fondamental du complexe est supérieure, en valeur absolue, & celles
du donneur et de I’exciton, d’ot la stabilité du complexe dans les gammes de champs

et de largeurs de puits exploitées.

CRSTE DE 2y
8 <\
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Chapitre 6

CONCLUSION GENERALE

L’essentiel de notre- travail a été consacré a ’étude-de I’état fondamental d’une im-
pureté de type donneur (D%) et d’un exciton lié & une impureté ionisée (D*,X) dans
un puits quantique fini en présence de champs magnétique et électrique et en tenant

compte du couplage électron-phonon.

Dans le second chapitre, nous avons rappelé ’approximation de la fonction enveloppe
d’un électron dans un semi-conducteur, en présence d’une perturbation extérieure
lentement variable. Puis, nous avons établi I’équation de la masse effective du com-
plexe exciton-donneur ionisé dans un puits quantique. Enfin, nous avons fait une

étude bibliographique sur le complexe dans les semi-conducteurs massifs et confinés.

Dans le troisitme chapitre, nous avons examiné, dans le cadre de ’approximation
de la masse effective, V'effet de la position du centre donneur, des champs extérieurs
et du couplage électron-phonon sur 1'énergie de ’état fondamental d’une impureté
neutre dans un puits quantique. Nous avons utilisé une procédure variationnelle afin
de calculer l’éneréie de corrélation du donneur, avec un choix approprié de la fonction
d’onde d’essai dans chaque cas. L’énergie de corrélation diminue lorsque le centre
d’impureté s’éloigne du centre du puits. Lorsqu’on applique un champ magnétique,
nous remarquons un renforcement de la liaison de I’électron au centre (D) a cause
du rétrécissement des orbitales de I’électron. Quant au champ électrique, il tend a

réduire cette liaison : cette réduction est d’autant plus importante que la largeur du
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puits augmente. Enfin, nous avons abordé le probléme du couplage électron-phonon
en utilisant une nouvelle méthode qui présente 'avantage d’étre applicable dans le cas
du couplage faible, intermédiaire et fort. Les résultats montrent que la contribution
polaronique a 1’énergie de liaison du donneur est trés importante pour les largeurs de

puits ou la localisation de I’électron est importante.

L’étude de l’effet de la position du centre donneur & 'intérieur du puits sur la stabilité
du complexe exciton-donneur ionisé a été I'objet du quatriéme chapitre. Nous avons
construit une fonction d’onde qui tient compte de la position du centre donneur, et
nous avons calculé,. par une approche variationnelle, ’énergie de I'état fondamental
du complexe en utilisant 68 termes dans la fonction d’onde. Nous avons appliqué nos
résultats aux puits quantiques de type GaAs/GaAlAs et CdTe/CdZnTe.

Pour une impureté placée au centre, nous avons comparé ’énergie de corrélation du
complexe & celle du donneur neutre et d’un exciton libre. Cette étude nous a permis de
conclure que le processus de dissociation le plus favorable est celui qui donne lieu & une
impureté neutre et un trou. L’effet de confinement quantique ne fait qu’augmenter la
corrélation entre les particules. Toutefois, I’étude de la stabilité du complexe dépend
de la position du centre donneur. En effet, pour une impureté proche du centre du
puits la stabilité est assurée et discutée par rapport au donneur. Pour une impureté
peu éloignée de la barriére du puits, la stabilité est assurée également, mais elle est
étudiée par rapport & I’exciton. Enfin pour un centre donneur placé dans le matériau

barriére et loin de l'interface, le complexe devient instable.

Dans le dernier chapitre, nous avons étudié l'effet des champs extérieurs sur 1’énergie
de corrélation et la stabilité du complexe. Nous avons montré que le champ mag-
nétique conduit & un renforcement de ’énergie de ’état fondamental, via le terme
diamagnétique, tandis que le champ électrique tend & ’affaiblir. Le résultat essentiel
est que pour une largeur donnée de puits, il existe une intensité critique du champ
magnétique B, & partir de laquelle ’exciton devient plus stable que le donneur. Par
conséquent, le processus de dissociation le plus favorable du complexe est celui qui
donne lieu & un exciton et un centre donneur. Cette valeur critique diminue quand

la largeur du puits augmente.
En présence du champ électrique, nous avons constaté que la dépendance en champ
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de I’énergie de corrélation est plus importante .poﬁr des puits larges que pour des
puits étroits. La stabilité du complexe est bien assurée pour les champs (électrique

ou magnétique) ainsi que pour les largeurs de puits exploitées.

Dans un avenir proche, nous envisageons de poursuivre ce travail par 1’étude des
propriétés optiques du complexe dans un puits quantique en présence de champs ex-
térieurs. Nous nous attendons & ce que le confinement quantique augmente 1'intensité
d’oscillateur du complexe par rapport & celle d’'un exciton libre. Ensuite, nous
étudierons 'effet des phonons optiques longitudinaux sur le complexe dans les semi-
conducteurs massifs et puits quantiques. Nous chercherons une fonction d’onde simple
contenant moins de paramétres variationnels et qui nous permette de trouver de bons

résultats.

105



106



Appendice A

Particule dans un puits quantique
en présence des champs extérieurs

Dans cet appendice, nous étudions l'effet d’un champ magnétique et d’un champ
électrique sur I’énergie d’un électron dans un puits quantique de semi-conducteur.

Cette étude nous a servi pour le calcul de ’énergie de corrélation du complexe.

A.1 Action du champ magnétique

L’état d’un électron dans un puits quantique en présence d’un champ magnétique,
appliqué parallélement au plan des couches, peut étre décrit & partir de la fonction
d’onde 1,(r) qui est solution de I’équation de Schrédinger suivante :

1
2m}

(Pe + ZAY + Val2) | e(r) = Eu(r), (A1)

ou m} est la masse effective de I'électron, V,(z) représente la profondeur du puits vue
s . . € .
par ’électron. p. est le vecteur d’impulsion, alors que (p. + EA) est la quantité de

mouvement généralisée.

Pour un champ magnétique B dirigé suivant 'axe (z), le potentiel vecteur A

s’écrit, dans la jauge de coulomb, comme suit :

A= %B Xt = -’23 (~v,2,0). (A.2)

Par conséquent, le mouvement de ’électron peut &tre séparé en un mouvement dans
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le plan (z,y) et Pautre suivant la direction z :

1 eB \? 1 eB \?
—_— —_— + — =F T A.
l: (pez % ) + ome (pey % :L‘) :| Xe (377 y) ere( ay) ’ ( 3)

*
2m€ e

(£ +vi) 1) = B2 1), (A9

avec we(r) = Xe (xay) fe(Z) et Ee = E2+ Ee?’ .
Les solutions de ’équation (A.4) sont éxactes :

[oms E© . <L
fe(2) = Aecos(y/ 5 Fe2) o= (A.5)

Boexp(—\/BE (Ve EQ)Is)  sile|> &
ou A, et B, sont des constantes de normations qui satisfont les conditions de continuité
de f.(z) et de sa dérivée aux interfaces.
Afin de déterminer les états propres de la particule dans le plan (z,y), nous définissons

lopérateur w = pegy — SA, dont les composantes sont :

Ty = iha+eBy

_Jd 7 e 2

T = _-nﬁ_i’f_ . (A.6)
M= ’ay 2c

Les composantes 75 et m, commutent avec 'Hamiltonien H de ’électron, par contre
elles ne commutent pas mutuellement. Par conséquent, seul 7, et H ou m, et H
peuvent étre diagonlisés dans une méme base de fonctions propres.

Nous avons :

., 0 eB
(~ingg + 5v) xe (2:9) = Bhoxe (50). (A7)
Les solutions de cette équation sont des fonctions de la forme :
. .eB
Xe (%,y) = N exp (ik,z) exp <—z§c—ﬁxy) ¢ (), (A-8)

ou N est une constante de normation.
En introduisant cette solution dans I'équation (A.3), on trouve que ¢ (y) vérifie

I’équation différentielle suivante :

oo (y) 2m? m: [ eB\? ch, \*
it [ (o) (- 35%)




De cette équation, nous remarquons que ’électron effectue un mouvement circulaire

) ch
dans le plan perpendiculaire & la direction du champ autour du point yp = -cikz.
La pulsation circulaire w,, appelée fréquence cyclotronique, dépend du champ mag-

B
nétique et de la masse effective m} : w, = © —-
mic

L’énergie de 1’électron dans le plan (x,y) est quantifiée, et prend les valeurs suivantes :
Eop = hwo(N + %) ot N > 0. (A.10)

L’expression de la fonction d’onde ¢ (y) est donnée par :

@ (y) = exp [—% (y— yo)z] H, <EHE;) % (y— yo)] , (A.11)

ou H, sont les polynémes d’Hermite :
n 2 o 2
H, = (—1)"exp(z )—Bz" exp (—z?). (A.12)

En conclusion, le mouvement d’un électron dans un puits quantique en présence d’un
champ magnétique paralléle au plan des couches est totalement quantifié : dans la
direction 2, la quantification est due au confinement quantique, tandis que dans le
plan, la quantification est due & la présence du champ magnétique. Cette derniére

quantification est & T'origine d’une série de phénomeénes magnéto-oscillatoires.

A.2 Action du champ électrique

Dans le cadre de I'approximation de la masse effective, ’'Hamiltonien d’un électron
dans un puits quantique en présence d’un champ électrique F: appliqué parallélement
au plan des couches, s’écrit :

2

H, = —
2m

V2 4+ Ve(z) +eF 2. (A.13)

e
L’origine des distances et du potentiel électrostatique est choisi au centre du puits
quantique.

Puisque le mouvement de P’électron est libre dans le plan, alors la fonction d’onde
solution de I’équation de Schrédinger correspondant a4 ’Hamiltonien précédent s’écrit

comme suit :

Pulr) = %expuken‘p)xe(z), (A.14)
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ou x,(z) vérifie ’équation de Schrédinger suivante :

|~ g+ Vel e | xle) = B (A15)

Nous supposons -que la condition d’existence d’un état lié en présence d’un champ

électrique est bien vérifiée (voir chapitre 3) :

eFL/\/ 2;’:' (V. — E9) << V. — E°. (A.16)

Lorsque cette condition est satisfaite, la fonction d’onde de l'électron décroit trés
rapidement & 'intérieur de la barriére de sorte que son amplitude devienne négligeable
quand la hauteur de la barriére est abaissée par le champ électrique.

Afin de simplifier les calculs, nous utilisons les qnités atomiques. Nous prenons le
rayon de Bohr effectif ap = x#%/m2e? comme unité de longueur, 2Ry = #%/ma?
comme unité d’énergie et Fo = e/kal, comme unité de champ. L’équation de

Schrodinger (A.15) s’écrit alors :

|28+ %)+ 72 %0 = Bixa(a) (A7)

Pour déterminer P'énergie de I’état fondamental, nous procédons par la méthode vari-

ationnelle de Ritz. Nous choisissons la fonction d’onde suivante [Bastard(1983)] :

Acexp(—PB,2.) cos [ /2E02. ) si |2z| < &
AOE (vort-) 2 - (a1

B, exp(~B,z.) exp (—/2(Ve = BY) |2l si |z} %

ol 3, est un parameétre variationnel. Il est introduit afin de tenir compte de la présence
du champ électrique.

Cette fonction d’onde peut se réécrire sous la forme :

Ce (2e) = exp(—PBeze) fe (2c) (A.19)

ou f,(z.) représente la fonction d’onde d’un électron dans un puits quantique en
absence du champ électrique.
L’énergie minimale s’écrit alors :

E. = min (Ce (z€)| He |Ce (z€)>
: B (Ce(2e)] Co(2e))
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= min
Be

(Ce (ze)l Ce (Ze»

(Co(ze)l 2 IS, (ze»] | (A.20)
(Ce (ze)l Ce (Ze)) ’

[(Es — B2 (€. (2e)] Ge (20)) + Be (G (7)) xP(—Poze)Ore e (22))

+f

avec :

Bz —( Ve-E9)-5,) L e—(@w,ﬁ
Gl = 3 Vavi- B s m )+ B,

+i2 {,—B: smh(ﬂeL) + ﬁ 2E0 \/ L) Slnh(ﬁeL)
V2E¢ 0
+ P12 E° sin(y/2E?L) cosh(B.L) (A.21)

(o)l o~z fo (o)) = PV2LE= )

o (VEVED-p )L (Ve BR+A)L
N V2V-E)-B. v2(V.—E9+4,

+Ag '22E2 {ﬁ\/ﬁ cos(+/2E?L) sinh(8, L)
Be .
— ﬂz T 2E9 sin(/2E%L) cosh(ﬂeL)} , (A.22)
! /2(Ve — ES) + P V2(Ve—E2 L
(Ce (ZE)l‘zE |Ce (ze» = B;g + ( ( ) ﬂz)e_( 2(Ve °)+ﬂe)
: (V= + 5.
14 (\/2 V.- E9) +ﬂe) R =
(V2 —E —,3)

+A—2 [ﬂ2 sinh(8.L) — ﬂicosh(ﬂ L)

v 2E; L sin(y/2E%L)sinh(B,L)

T2E+ 2

V2L cos(y/2ECL) cosh(B,L)

2E° 2E° + 32

_é% cos(1/2E2L) sinh(f, L)

111




+ ———”21?‘(")’[3‘32 sin(y/2E9L) cosh(ﬂeL)] } . (A.23)

(2E2 + 2)
Une étude similaire peut étre faite pour étudier l'effet d’un champ électrique sur un

trou dans un puits quantique. En effet, pour le choix de la fonction d’onde, il suffit

de prendre une fonction semblable & celle de ’électron :

An exp(B),2n) cos (d%Eﬁzh) si |2n| < £

Buexp(Byzn) exp (/2 (Vo — B |2n]) si |

Sur la figure (A.1), nous présentons le déplacement d’énergie AFE de 1'électron et du

Cn (2n) = (A.24)

trou lourd en fonction du champ électrique dans un puits quantique de largeur égale
4 10 nm. Nous remarquons que AF est important dans le cas du trou en comparaison
avec 1’électron. Cela est di & la faible hauteur de la barriére de la bande de valence et
a la masse effective lourde du trou. Par conséquent, le décalage de la bande de valence
est plus important que celui de conduction. La fonction d’onde du trou sera donc
plus affectée par le champ que celle de 1’électron. Sur la figure (A.2) nous présentons
les fonctions d’ondes de conduction et de valence, calculées pour un champ égal & 50
kV/cm et deux largeurs de puits (L = 5 et 10 nm). Pour L = 10 nm, leffet de la

polarisation est plus prononcé; la fonction d’onde s’accentue tout prés de la barriére.
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Figure (A.1) : Variation du déplacement de I’énergie de I'électron et du trou en

fonction de l'intensité du champ électrique.
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Figure (A.2) : Influence du champ électrique sur le profil de la distribution de la

fonction d’onde associé & 1’électron et au trou lourd confiné dans un puits quantique.
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Appendice B

Energie de liaison d’un exciton en

présence des champs extérieurs

Un cristal semi-conducteur posséde une bande de valence et une bande de conduc-
tion séparées par une bande interdite, le gap, dont la largeur en énergie est de
quelques €V; le gap correspond donc & ’énergie minimale nécessaire a la création
d’une paire électron-troun. Ces deux porteurs peuvent se déplacer indépendamment
dans le cristal, contribuant ainsi & la conductivité électrique. Ils peuvent également
étre liés par l'interaction coulombienne; la paire électron-trou est alors appelée ex-
citon, elle représente une excitation élémentaire du cristal. Cet exciton peut étre
considéré comme un systéme hydrogénoide décrit par le modéle de Bohr, et possé-

dant donc des niveaux d’énergie quantifiés.

Le but de cet appendice est d’étudier 'effet d’un champ magnétique et d’un champ
électrique sur l'énergie de ’état fondamental d’un exciton dans un puits quantique
de semi-conducteurs. Nous décrivons, tout d’abord 'Hamiltonien du systéme dans le
cadre de 'approximation de masse effective et dans un modeéle & deux bandes simples,
isotropes et parabolique, puis nous calculons par une méthode variationnelle I'énergie

de I’état fondamental. Une discussion des résultats fera 'objet du dernier paragraphe.
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B.1 Action d’un champ magnétique

Dans un puits quantique, ’'Hamiltonien d’un exciton en présence d’un champ mag-

nétique, appliqué parallélement & I’axe de croissance, est donné par :

Hx=Eg+

o (pe+2A) + 2;; (pnt E80) 4 Vi (2 + Vi () + V2, (B)
Les différents termes de cet Hamiltonien correspondent respectivement & 1’énergie
de gap, opérateurs énergie cinétique de ’électron et du trou en présence du champ
magnétique et aux opérateurs de confinement quantique et d’interaction coulombi-
enne. les potentiels vecteurs A; de ’électron et du trou s’expriment dans la jauge de
coulomb comme suit :

A¢=-;-BXI‘,' oﬁi=e,h (B2)

Vau la présence des potentiels de confinement, seul le mouvement total de centre de
masse dans le plan des couches peut étre séparé du mouvement relatif. En effet, en
utilisant les coordonnées relatives et du centre de masse planes suivantes :

_MePe + MiPy (B.3)

P=P.—Pn & Ry=— ——,
e h

I’Hamiltonien précédent se décompose en trois termes :

Hx = HY + Hy + H,, (B.4)

ou :

h? h? h? h?
Hy =E, - o OR ﬂAp " o e T %Azh + Ve (2) + Va (2n) + Ve, (B.5)
ieh o
Hl = _m;c (1 —O')A(p) -V,,+ (1 +0')A (R") 'Vp+ '1+—0_A(p) . VR“ ’
(B.6)
et
H, = ¢ (1+0) A% (R)) + 1t+a A’(p)+2(1-0)A(R))-A(p)|. (B.7)
2mzc? I 1+ 0)2 I

Avec M et u correspondent aux masses totale et réduite du systéme :

mim; m?
M=mi+m), p=—"t—L-et o=—=1 (B.8)
m; + my my
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Afin d’éliminer les termes couplant la coordonné de centre de masse et le champ
magnétique, nous considérons 1'opérateur w défini dans le plan des couches comme

sult :

. € . €
T = (_"hvpe - EAe (Pe)) + (_"hvm. + zAh (Ph))
o e .
'= —ihVg — ZA (p)- (B.9)
Cet opérateur commute avec ’'Hamiltonien total Hx, par conséquent nous pouvons

déterminer une base de fonctions propres commune & Hy et 7. Soit ¥x(p, R, Ze, 2n)

une fonction propre de 7, alors elle est solution de I’équation différentielle suivante :
W‘I’X (p, R", Z2e, z,,) = hK”\I’X (p, R” s %e, zh). (BIO)
La fonction ¥y peut s’écrire sous la forme :

Vx(p, Ry, ze, 2) = U(Ry) ¥x (P 2e, 2n)- (B.11)
ou U(Rj) est un opérateur unitaire qui a pour expression :

U(Ry) = exp [Z (Kn+cihA (P)) : Ru] : (B.12)

Cet opérateur peut étre considéré comme une transformation canonique que nous

pouvons appliquer sur I’Hamiltonien total de ’exciton et qui conduit & :
Hx =UHxU = Hy + Hy + H,, (B.13)

ot le premier terme représente ’'Hamiltonien d’un exciton dans un puits quantique

en absence du champ magnétique :

h? h? h? h?
A, = A, — A, + Vo + Ve (1) + V) (2n) . (B.14)

By =B, = WAR" T 2u 2ms 2m;,

le terme ﬁg correspond & Peffet diamagnétique quadratique, il a pour expression :

2
i, = 2 A2
i, = 55 4"(p) (B.15)
Alors que le troisiéme terme :
o~ ieh . 2eh
Hj = T (1-0)A(p) -V, + EKII'A () (B.16)
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traduit I'effet Zeeman linéaire en champ et leffet du champ électrique induit par le

champ magnétique, qu’on peut réécrire sous la forme :

i, = _::ﬁc (1—0)A(p)-V,+¢B-t, (B.17)

e

1 .
avec E =ZV” xB désigne le champ électrique induit, et V| représente la vitesse du

centre de masse dans le plan des couches.

B.1.1 Calcul variationnel de I’énergie de corrélation

Nous nous intéressons ici & I'exciton dans I’état- fondamental, auquel correspond un
vecteur d’onde du centre de masse nul. Nous nous limitons & la contribution dia-
magnétique, négligeons ainsi I'effet Zeeman. Si nous admettons que l'exciton a été
obtenu par absorption optique directes, les régles de conservation de la quantité de
mouvement imposent que la quantité de mouvement du centre de masse soit nulle.
Par conséquent, la contribution de H, a énergie de lexciton est nulle. En utilisant

les unités atomiques de longueur et d’énergie, ’'Hamiltonien H se simplifie & :

H=H+H +V, (B.18)
ou :
2 1 ’72 2
H||=—§(1+0')Ap+—8-(1+0')p, (B.19)
~ 1 )
HJ_ = —EAZE - EAZ" + ‘/e (Z]) + ‘/h (Zh) , (B20)
et
1

Vo=-—

\/;2 + |ze - zh|2

Afin d’étudier ’exciton dans I’état fondamental, nous décrivons le systéme a I'aide de

la fonction d’onde d’essai suivante :

'l/)(p,ze,Zh) = ZCP"'Xpr(pazmzh)
pr

= Z Corfe (2e) fn (28) p(2e)br(21) exp (—kp) (B.21)
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ou f, (ze) et fr (zn) représentent les fonctions d’ondes exactes de I’électron et du trou

dans un puits quantique, alors que ay(2.) et b.(25) ont les expressions suivantes :

ap(ze) = 2Pexp(—ae2?), (B.22)
b(z) = zhexp(—anzp). (B.23)

Nous déterminons I’énergie de I’état fondamental en minimisant ’énergie moyenne :

_ (W (p, ze,2n)] H |v (p, 2e,2n))
b= (¥ (p, ze,zn)| ¥ (P, 2e,2n)) (B.24)

par rapport aux paramétres variationnels linéaires Cp, et non linéaires a., ap et k.

Ce qui revient a résoudre ’équation matricielle aux.valeurs propres suivante :
(ﬁ - EXS) C=0 (B.25)

ot la matrice H correspond & ’Hamiltonien H , €t S désigne la matrice de normation.

Leurs élements sont donnés par :

SI’;,'."' = <xp,,,|xp,.> , (B.26)

_ —7_'('_ 0 ' 0 ]
= 53 W, (p,p ) w, (r,r ) (B.27)

avec,

We (p,7) = (fe(z) ap (2¢) 1fe (2e) ap (2e)) (B.28)
Wy (') = (fa(2n) b (28) | fa (21) br (24)) (B.29)

Les élements de matrice de I'opérateur H sont donnés par :

~\Pr 3+? ' '

(B)" =Ta+o) (1 ; gg_) W (pp) W (nr),  (B30)

pr

(1) = {0 By w2 (5 W8 () -2 (p5) W8 1)

—%Wf (o.0) W2 () = W2 (p,2) Wi (r,r)

-2 (pp) W2 (rr) - (B.31)
We (0:0) = (fe(2e) ap (22) |fe (22) ap (2)) (B.32)
Wy (rr') = (fn(2n) b (20) | f5 (28) by (28)) (B.33)
Wep,F) = (fe(ze) ap (2) |fe (2e) ay (2)) (B.34)
Wi (r,r') = (fa(2n) b (20) | fu (20) B; (21)) (B.35)
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Le calcul directe du terme de Pinteraction coulombienne s’avére difficile & cause de la
racine du dénominateur qui ne nous permet pas une séparation des intégrales en deux
parties; suivant la coordonnée latérale p et suivant les coordonnées axiales (ze,2n)- A

cet effet, nous utilisons ’expression approchée suivante :

(VOB = Byl oy ) (B.3)
Opr (2, 2n) = fe (2e) fn (2n) ap(2e)br(2n). (B.37)

X et 7 sont des constantes déterminées aux limites |ze — 25| — 0 et |ze — 2| — 00 :

Quand |z, — 21| — 00, nous avons :

o -2
A o~ lim -2 pexp(~2p) dp (B.38)
R I A €
T 1
2k2 |z, — zn|
Par conséquent, A = —gi7.

D’autre part, pour des petites valeurs de |2, — z»| nous avons :

A lim _gpPXR(=2M0)

T

%

12

dp (B.39)

12

: _1
Ce qui donne 7 = 5.

Ainsi 'expression approchée de (Vc)z;rl s'écrit :

1

V p'r! fad __7!'_ 0 ot 0 .
(C)pr 2k2<P |2_1,;+|Ze_zh||pr>
T

Les intégrales WzJ (aveci =e ou het j =0,1 ou 2) et Z,, sont calculées numérique-

ment 4 I’aide des quadratures de Gauss- Laguerre et Gauss- Legendre.
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B.2 Action du champ électrique

Dans le cadre de I'approximation de la masse effective, 'Hamiltonien d’un exciton
dans un puits quantique de semiconducteur en présence d’un champ électrique F
appliqué suivant la direction (o0z) s’écrit :

R _,
2m? Ve.

e

Hyx = E, -

ﬁ2
- ﬁth + Vo(ze) + Va () + Ve +e(2ze — zn)F.  (BA4l)
h

En séparant le mouvement relatif plan de celui de centre de masse, 'Hamiltonien

précédent devient :

h2 h? k2
Hx = Eg_ﬂAp—TTn; ze—2—miAz,,+VE(Ze)+Vh(Zh)+Vc+6(Ze—Zh)F
B2

Nous remarquons que le mouvement de centre de masse n’est pas affecté par le champ
électrique. Son énergie s’écrit alors :
= LKﬁ (B.43)
“m= 2M’ '
oi K| représente la projection du vecteur d’onde de centre masse sur le plan des
couches. La fonction d’onde de centre de masse exp(iK - R)) sera donc mise en

facteur dans la fonction d’onde totale de Pexciton :
Ux(re,rn) = exp(iKy - Ry) ¥x (P, 2e, 2n)- (B.44)

avec 9 x (P, ze, 2n) fonction enveloppe relative solution de I'équation suivante :
RoOR, R |
{_ZAP — gl — 5 < Da + Ve (2e) + Va(2n) + Ve + e(ze — zh)F} Yx = Exx
e h
(B.45)

B.2.1 Calcul variationnel de I’énergie de corrélation

Pexistence du terme de l'interaction coulombienne rend 1’équation précédente non
résolvable analytiquement. Pour cela, nous nous contentons & une solution approchée
3 laide de la méthode variationnelle. Nous choisissons la fonction d’onde d’essai

suivante :

¥x = Ce(2e)Cn(2) Y Corp(2e)be(2n) exp (—kp), (B.46)
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ot (,(z.) et {;,(zn) représentent respectivemerit les fonctions d’onde de I’état fonda-
mental de I’électron et trou dans un puits quantique en présence du champ électrique.
ap(ze) et b.(2zn) sont similaires & ceux pris dans le cas du champ magnétique. Le terme
en exponentiel décrit la fonction de I’exciton dans le plan.

L’énergie de 'état fondamental est déterminée en minimisant 1’énergie moyenne
de I'exciton par rapport aux paramétres variationnels a., as, k et Cp,.

Tout les élements de matrices de H et S s’expriment en fonction des intégrales

suivantes :

WEL (p,p) = (Ce(2e) ap (2e) I€e (2e) ap (2¢))
WE (r,r') = {(Ca(2n) ber (28) [ (28) br (21))
WE; (p,p) = (Ce(2)ap (20) 1€ (2e) ap (2e)) (B.47)
WE, (r,r') = {(Ca (2n) ber (1) |G (28) b7 (21))
- WE2(p,9) = (C(2)ap (20) Ie (2e) ay (22))
WE; (r,r') = (Cn (2n) b (28) [Cn (21) by (28))

Comme dans le cas du champ magnétique, les éléments de matrice de H peuvent

s’écrire :
HE™ = (H))57 + (HLOE + (V)5 (B.48)
avec
(). =7 A+ ) WES (p.0) WEp (r,r), (B.49)
(H)Z = 2—’,:2 { (E. + E) WE® ( , p’) WE? (r, 'r") — WE? ( , p’) WE? (r, r')
—%WEZ (p,p') WE} (r, r') — oWE? (p,p') WE; (r, r')
-—%WEQ (p,p') WE? (r, rl)} , (B.50)

(Vo =55 (€ (2e) Cn (2n) @ (2e) B ()]

L 1o (2) G (2n) 3y (2) b () (B.51)

# + IZe - Zh'
ol nous avons utilisé la méme approximation utilisée dans 1’étude de I'exciton en

présence du champ magnétique.
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Les élements de matrices de Sg,'."' sont donnés par :

Spr = %WES (p, p') WE? (r, r') : (B.52)

B.3 Reésultats du calcul variationnel

Sur La figure (B.1) nous présentons les variations de I’énergie de corrélation de
I’exciton en fonction de la largeur du puits de type GaAs/Ga,_,Al,As pour une
concentration z = 0.30 et pour deux valeurs du champ magnétique B = 0 et 5 T.
Nous remarquons que plus les dimensions du puits sont petites, plus ’énergie de cor-
rélation est renforcée et on obtient un confinement maximal pour une largeur de puits
voisine de 5 nm. D’autre part 'influence du champ magnétique a pour conséquence un
renforcement de I’énergie de liaison suite & un rétrécissement des orbitales traduisant
ainsi le renforcement de la liaison entre électron et trou.

Sur la figure (B.2) nous montrons les variations de I’énergie totale de I’exciton en
fonction du champ magnétique pour deux largeurs du puits L = 10 et 20 nm. Cette
figure traduit leffet diamagnétique quadratique en champ.

Sur les figures (B.3) et (B.4) nous montrons P'effet du champ électrique sur I'énergie
de corrélation de ’exciton dans un puits quantique de type GaAs/Ga,_,Al; As. Nous
remarquons que I’énergie de corrélation est peu affecté par le champ dans le cas des
puits étroits, alors qu’une réduction significative a lieu pour les largeurs supérieures
4 10 nm. Ceci s’explique par une compétition entre le champ électrique qui tend &
séparer l’électroq du trou et le confinement quantique dd au barriéres du puits qui

oblige les particules d’étre emprisonnées & l'intérieur.
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Figure (B.1) : Variation de I’énergie de corrélation de l'exciton en fonction de la

largeur du puits pour deux intensités du champ magnétique.
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32 L=10nm

i - GaAs/Ga, Al As -
x =0.30
24 |- c=0.196 -
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) I i
E
w16 | | _

B (T)

Figure (B.2) : Variation de I'énergie totale de 'exciton en fonction de l'intensité du
champ magnétique, pour deux largeurs de puits de-type GaAs/GaAlAs (L = 10 et

20 nm) et pour une concentration z = 0.30.
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Figure (B.3) : Variation de Pénergie de corrélation de l’exciton en fonction de la

largeur du puits pour différentes intensités du champ électrique.
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Figure (B.4) : Variation de ’énergie de corrélation de exciton en fonction de I'intensité
du champ électrique, pour différentes largeurs de puits et pour une concentration
z = 0.30.
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Appendice C

Calcul du terme de P’interaction

coulombienne

Dans cet appendice nous donnons le détail de calcul du terme de l'interaction coulom-
bienne du complexe .

L’élément de matrice du potentiel coulombien s’écrit :

(V )llml,nlpl,rl — [_ 1 1 B i] l’m'n’p’rl
©/ tmnpr |’I‘e - T,'I Irh - Til Teh Ilmnpr
U'min'p's! Um'n'p'r!
1 1
B B 2 + 2
\/ pE+ (ze — 2) imnpr \/ Ph + (20 — 2:) mmpr
U'm'n'p's!
1
+ (C.1)

\/Pﬁh + (2o — )"

Le calcul de ces élements de matrice est trés compliqué, pour cela nous les linéarisons

lmnpr

en utilisant ’approximation suivante [Stébé (1997)] :

l'mlnlplrl "
- U g
VP2 + (e — )’ tetla—all, '

imnpr

ol les constantes )\ et o sont déterminés de telle facon que les limites quand |z, — 2| —
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l’mlﬂ”

. W - 1 3
0 et oo de at|ze—zi| t[ m]lﬂm smentéga.l&s.

- Pour de grandes valeurs de |z — |, nous aurons :

U'm'n’
1 .
- 2 =~ <¢l’m’n’| | — 2 I l¢lmn)
\/pz + (Ze - Zi) Imn % '
A
Y — C.J3
| 2o — Zzl ( )
ce qui conduit & :
Ae = — (¢l’m’n’| ¢lmn) ’ (C4)
Ol |hymn) = exp(—ks/2)stumtm, C
- Pour des petites valeurs de |z|, nous aurons :
U'm'n’
1 -1
- 2 <¢l’m’n'| m |¢lmn)
VP2 + (2o — ) e
A
~ — C.b
A (©5)
ce qui permet de déterminer o :
o= — (¢l'm’n1'| ¢lmn) . (C6)
(¢l'm’n’| [TH) |¢lmn)
En utilisant les coordonnées elliptiques, il se réécrit :
al'm’n’ _ <¢l’m’n’| ¢lmn> (07)

o <¢l’m’n’| }% |¢lmn>’

Nous avons vu dans le chapitre 3 que (@ymim:| Prmn) S'écrit en fonction de 'intégrale

Yy . . : .
généralisée J; comme suit :

(Bumne] Buma) =i (T (2,1,0) = I (0,1,2)), (C9)

ol wy, = 0 s1 n est impair, et 1 si n est pair.

. ;! .
2 |@imn) en fonction de J; comme suit :

De méme, on peut exprimer (@ym,m|

2 " y
(¢l’m'n’| S_+t |¢lmn) =2 [“Jﬂ+ﬂ"];'l (1’ 1’0) - wn+'n’+1JZ (01 1’ 1)] .

U'm'n’

mm se réécrit sous la forme générale suivante :

Vmt waiw (JF(2,1,0) — J7 (0,1,2))
g [wn+n'Jii’ (1,1,0) - Wnans1Jf (0,1, 1)]

Par conséquent o

(C.9)
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l'm'n'p'r’

Pexpression de [— - L 2] s’écrit alors :
S Ve Imnpr R

l’m’ﬂ’p’r'
1 1
- = - tlam/n/ 0 /! 7 7 0
[ \/p2 ; .2:| <¢lmn|¢lmn>(?"| ir:::zn'i'lze || P")
€ € Imnpr
(C.10)
En suivant le méme raisonnement nous obtenons:
l’m'n’plf'
1
= ——~ mn 0 ! Yy 0 C.].].
[\/,, _ J eninl ) Oyl 1) (C1)
h " Imnpr
avec,
i;n': I Ji.' (2,1,0) - J‘l:.' (0,1,2)’ (C.12)
J: (2)070) - J: (0’07 2)
et
Um'n'p'r
1 1
- <¢l’m’n'| ¢lmn) ( P" I U'm'n’! _ |0Pf) )
[ i+ Gz - m“’] - T+ e = 2
(C.13)
ol
mint _ w,,+n,.(J,-" (2,1,0) — J¥ (0,_1, 2)) . (C.14)
T 2 [wnan I (1,1,0) + wognesr JF (0,1,1)]
L’expression globale de (V) ,,:::;rlp '™ g'écrit comme suit :
(Vedimmpe? ™ 2 St (W 20 (', 7) Z. (B, p) + W22 (0, P) Zn (') + Zen (&, 7", p,7)]
(C.15)
avec :
, 1
Ze (7,p) = (fe (o) ay (2e)| — o | fe (2e) ap (2)) 5 (C.16)
QAmn + | Ze zil
. . 1 -
Zh (T’) T) = <fh (ze) br’ (ze)l min! Ifh (zh) br (Zh)) ’ (017)
™+ |z — 2
1
Z o' 9 = e ! br’ - Tl !
@) = U)o (o) ay (20 b (on) = gy T
| fe (2¢) fn (2n) ap (2e) br (21)) - (C.18)
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RESUME

Le travail présenté dans ce mémoire de thése est consacré a l'étude des propriétés

électroniques d'un exciton lié & une impureté ionisée de type donneur (D", X), dans les puits
quantiques de semi-conducteurs de type GaAs/Ga, Al\As et CdTe/Cd, .Zn.Te, en présence des champs
magnétique et électrique. Cette étude s'inscrit dans un contexte de recherche en plein développement,
en raison des applications potentielles des nanostructures dans le domaine de I'optoélectronique.
Dans le cadre de l'approximation de la masse effective et dans un modéle a deux bandes parabohques
simples et non dégenérees nous avons comparé l'énergie de corrélation du complexe (D'.X), du
donnewi neutre (D°) et de lexciton libre (X) dans un puits quantique. Nous avons déduit que le
complexe est toujours stable dans le domaine de variation de la largeur L du puits étudié. Nous avons
discu*¢ éyalement l'effet de la position du donneur dans un puits quantique sur la stabilité du
complexe pour une largeur du puits donnée. Enfin nous avons examiné l'influence d'un champ
magnétique et d'un champ électrique sur I'énergie de I'état fondamental et sur la stabilité du complexe
dans un puits quantique. Dans le cas d'un puits quantique de type GaAs/Ga, Al As, l'application d'un
champ magnétiqu: conduit & une augmentation de l'énergie du complexe. La st bilité du complexe
doit étre étudiée soit par rapport au donneur, soit par rapport a l'exciton suivant une valeur critique
du champ qui diminue quand la largeur du puits augmente. Dans les puits quantiques de type
Ga.ls/Gay Al As et CdTe/Cdy..Zn.Te le complexe est stable par rapport aux produits de dissociation
les plvs probables, dans tout le domaine de la largeur du puits et de l'intensité de champ magnétique
étudié. Fn présence d'un champ électrique, l'énevgie de corrélation du complexe dépend de l'intensité
du champ appliqué: dans le cas d'un puits quantique de type GaAs/Ga,.AlAs, cette dépendance,
faible pour un puits étroit, devient s:gnificative pour un puits large. Le complexe est stable dans le
domaine de la largeur du puits et d'intensité du champ électrigi:e étudiés.

INFLUENCE OF A MAGNETIC AND ELECTRIC FIELDS ON AN
EXCITON BOQUND TO AN IONIZED DONOR IMPURITY IN
SEMICONDUCTOR QUANTUM WELLS

ABSTRACT

Tiiis work is devoted to the study of the electronic properties of an exciton bound to an iorized
donor impurity (D', X) in GaAs/Ga, Al As and CdTe/Cd, .7 Te semiconductor quantum wells in the
presence of the magnetic and electric fields. This study jalls in a context of a research in full
development, because of the potential applications of the nanostructures in the optoelectronic field.
Within the framework of the effective moss approximation, and assuming isotrapic parabolic and
nondegenerated bands, we have compared the correlation energies of the complex (D", X), the neutral
donor (D°) and free exciton (X) in a quantuin well, We have deduced that the complex is always stable
in the studied range of the well widths. We have also discussed the effect of the donor position in the
quantum well on the stability of the comvlex for a given well width. Finally we have examined the
influence of a magnetic and electric fields on the ground state energy and on its stability. In *he case
of a Gads/Ga, Al As quantum weli, the application of a magnetic field led to an increase in the
energy of the complex. Its stability must be studied either compared to the donor, or compared to the
exciton according to a critical value of the field, which decreases wher: the well wiath increases. In the
case of GaAs/Ga; AlAs and CdTe/Cd,.Zn.Te quantum wells the complex is stable against
dissociation into *he most stable dissociation product in all the range of the well widths and intensity
of the magnetic field studied. In the presence of an electiic field, the correlation energy of the complex
depends on the intensity of the applied field : in the case of a GaAs/Ga, Al As quantum wells, this
dependence, weak for a narrow wells, becomes significant for a broad wells. The complex is stable in
the range of the well width and intensity of the electric field studied.

MOTS-CLES

EXCITON, IMPURETE, COMPLEXE(D",X), IMPURETE IONISEE, PHONONS (LO), PUITS
QUANTIQUE DE SEMI-CONDUCTEURS, CHAMP MAGNETIQUE, CHAMP ELECTRIQUE




