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Introduction générale R. AOQUATI

| ntroduction générale:

Durent ces derniere années, la plupart des méthodes modernes d’ analyse et de caractérisation
des matériaux semiconducteurs prennent la voie de la microscopie éectronique a baayage
(MEB) sous ces différents modes de sortie. [52]

Cependant dans la caractérisation, la connaissance des propriétés éectroniques et optiques est
d’'une importance majeure pour résoudre les problemes posés par les matériaux micro-
optoélectroniques, et semiconducteurs qui sont requis a l'industrie éectronique et la

nanotechnologie [52].

En effet, I'interaction électron-matiére offre la possibilité de déterminer avec succés des
informations quantitatives et qualitatives aux propos, des parameétres éectriques et optiques des
matériaux [9]. Comme I’ étude de le nanostructure AIASGaAgAlAs par la cathodoluminescence
(CL) exige une bonne simulation fiable et exacte de signal CL, et comme la génération des pairs
é-h provient de la dissipation de I’ énergie du faisceau d’ électrons dans la matiere, et puisque la
diffusion des électrons se font d'une fagon aléatoire nous avons choisi la méthode Monte Carlo

(MC) comme méthode de simulation.

Letravail proposé dans ce sujet appartient au domaine de la physique numérique et simulation,
le progrés réalisé dans le domaine de I’ ordinateur a permis d’ utiliser la méthode de Monte Carlo.
Malgré les travaux réalisés dans le domaine de I’interaction électron-matiere, il reste toujours
guelques problémes quand on prend le cas des hétérostructures ou les multicouches

nanostructures, en particulier, lamauvaise résolution d’ image CL al’ échelle nanométrique.

L’ objectif général de notre travail est de calculer la profondeur de pénétration ains que le
parcours éectronique (la trgectoire des éectrons) dans |’hétérostructure a puits quantique
AIAS/GaAgAlAs et leur variation en fonction de |’ énergie d’ accélération. On a également étudié
I"intensité de signal cathodoluminescence Ic. dans la structure AIASGaAgAIAs et la structure
AlAYGaAFJAIATGaAJAIATGaAFAIAS (les multipuits quantiques).
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Ce présent travail est organise en trois chapitres comme la suite:

Premier chapitre: éude des concepts de base de I'interaction éectron-matiére et les principes
de la technique de cathodoluminescence CL, une étude bibliographique sur les hétérostructure a
base de GaAs, AlAs, GaAlAs, qui sont utilisés comme des matériaux d’ application, ensuite une

description générale de la méthode Monte Carlo (MC).

Deuxiéme chapitre: contient le détail de notre modele proposg, c’est I'intérét essentiel de ce
meémoire, ou les bases physiques de calcul sont bien détaillés, avec des organigrammes qui sont

les représentations synthétiques des diverses parties du programme Fortran.

Troisiéme chapitre : comporte les résultas du calcul de latrgjectoire des éectrons, la profondeur
de pénétration R(Eo), le profil de distribution et I'intensité CL(Eg) pour la structure
AIASGaAgAIlAs (le diode laser). Dans la deuxieme partie de ce chapitre nous avons calculés
I"intensité de signal cathodoluminescence ¢ (X) pour I hétérostructure & multipuits quantiques
AIASGaAFAIATGaATAIATGaAFAIAS.

En fin, nous comparons notre modele numérique avec I'expérience par I'gustement des

courbes théorique avec celles de |’ expérience.



Chapitrel

Notions et principes fondamentaux




Chapitre 1 Notions et principes Fondamentaux (Interaction électron-matiére) R.AOUATI

[.1. Introduction :

L’¢tude de I’interaction des électrons avec la matiere solide a débuté vers la fin de ’avant
denier siecle (Lenard 1895). Les premicres théories, Bethe (1933) et (1938) s’intéressaient au
domaine des hautes énergies [15]. Les divers phénoménes se produisant durant I’irradiation du
solide par les ¢lectrons constituent la base des informations concernant la distribution spatiale
et I’énergie de ce faisceau pénétrant. Une premiere tentative pour déduire cette distribution a
été ¢élaborée empiriquement par Makhov (1960) en se basant sur la théorie de Spencer (1955)
qui était jusque la peut étre la seule théorie complete de I'intensité du faisceau incident et de
ces fluctuations [15].

Ce genre de modele empirique est assez limité pour conduire a une approche globale. Dans
le méme domaine des énergies citées, Archad (1961) et la théorie des collisions élastique
d’Everhart (1960). C’est qu’a partir de 1964 que Cosslett et Thomas publia des résultats sous
une forme généralisée et collectives pour le domaine des énergies moyennes (5 a 50 keV) avec
discussion des différentes théories et modeles de ceux qui les ont précédés.

L’approche théorique a fournit une description physique détaillée des phénomenes en question.
En 1972, Kanaya et Okayama démontrerent les limitations du modéle d’Archad en proposant
leur modéle semi-empirique qui avait un domaine de validité assez large (10 a 1000keV) et qui
pouvait étre affiné afin d’apporter une approche globale du probléme de I’interaction électron-

maticre [15].

|.2. La Cathodoluminescence (CL):
[.2.1. Définition :

La cathodoluminescence est le phénomeéne optique et électrique que 1'on observe lorsqu'un
faisceau d'¢lectrons produit par un canon a ¢électrons (par exemple un tube a rayons
cathodiques) bombarde un échantillon en phosphore, conduisant a 1'émission de lumiere
visible. L'application la plus répandue est I'écran de télévision (lorsque celui-ci est un tube a
rayons cathodiques). En géologie, le microscope a cathodoluminescence est utilisé pour
examiner des structures internes des échantillons géologiques, dans le but de déterminer, par
exemple, l'histoire de la formation de la roche. En sciences des matériaux et dans la
technologie des semi-conducteurs, la cathodoluminescence est produite soit dans un
microscope a balayage électronique simple, soit dans un microscope a balayage électronique a
transmission. Dans ce dernier cas, le faisceau d'électrons focalisés excitent 1'échantillon de telle
fagon que la lumicre émise provient d'une zone localisée. Cette lumiere doit étre collectée par

un systéme optique comme un miroir elliptique. Une fibre optique alors transporte la lumiere a
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'extérieur de l'instrument, ou un monochromateur filtre la longueur d'onde désirée et 1'on opere
ensuite une mesure quantitative des photons avec un photomultiplicateur en synchronisme avec
le balayage du faisceau d'électrons. On obtient ainsi une carte de l'activité¢ optique de
I'échantillon. Un microscope électronique avec un détecteur de cathodoluminescence est plus
compliqué, plus cher, mais plus souple d'emploi et présente un grandissement plus élevé qu'un
simple Microscope a cathodoluminescence.

Définissons maintenant en détail les processus responsable de la CL. La CL est I’émission
de photons, du proche infrarouge a 1’approche ultraviolette, consécutive a 1’excitation par
faisceau électronique ; C’est un phénomeéne de luminescence [26]. Il y a d’autres types de
luminescence tels que la photoluminescence (excitation par des photons),
I’¢électroluminescence (excitation par un champ électrique)...etc. Lorsqu’on excite un solide,
celui-ci peut émettre des photons pour se désexciter. Les processus de désexcitation peuvent
étre classés en deux groupes : les actes thermiques et non thermiques. La luminescence est un
processus non thermique (I’émission croit quand la température décroit contrairement aux
processus thermiques).

De plus, I’émission peut avoir lieu dans un région ou le solide est transparent, ce qui est a
I’opposé de la loi de Kirchoff [6]. La luminescence fait aussi partie des rayonnements
déséquilibrés, elle se caractérise par une durée finie dépassant les périodes d’oscillations
lumineuses (contrairement aux processus Raman et Rayleigh) [6].

Les constants progrés en physique des matériaux requicrent I’utilisation, mais aussi le
développement, d’outils et de techniques de plus performants permettant d’analyser leurs
structures a une échelle toujours plus petite [6]. La résolution des dispositifs classiques de CL
est généralement limitée par le domaine d’interaction électon-matiere et la portée du transfert
d’énergie au sein du matériau [5]. Aller au-dela de cette limite est en principe possible en
détectant les phonons trés localement par 1’intermédiaire d’une pointe-sonde (champ proche
optique) [6].

[.2.2. Caractéristique et applications:

La CL est un puissant outil de caractérisation de la mati¢re [28,4], permettant une
observation des matériaux luminescents, associée a la Microscope électronique a balayage
( MEB), la CL nous ouvre I’acces a de nombreuses informations chimiques. En effet, la durée
de vie et la longueur d’onde de la luminescence sont fortement dépendent de la structure
¢lectronique qui est imputable a la composition chimique, a la structure du matériau, a un
éventuel dopage ou a la présence d’impuretés. Ces différentes propriétés sont donc accessibles

par le biais d’études spectroscopiques ou d’¢tudes dynamiques sur la dure de vie et permettent
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d’¢éteindre de informations quantitatives reliables au relevant des parametres électroniques et
optiques locaux du matériau comme la longueur de diffusion, le coefficient d’absorption [21]
et la recombinaison vis-a-vis les défauts tels que les dislocations, surface libre [7]...etc.

La CL est une technique mise a la disposition autant des physiciens que des géologues [23,51]
et des biologistes [8]. Il s’agit d’une technique qui posséde un large éventail d’application.
Cependant, les images de CL ne possedent pas une bonne résolution latérale (quelques
micrometres), parce que 1’énergie déposée par le faisceau électronique se disperse au sein du
matériau [5].

Les processus d’absorption et d’émission peuvent étre séparés par des intervalles de temps
assez longs. Cela signifie qu’entre I’absorption et 1’émission il existe d’autres processus qui
assurent le maintien durable de la lumiére apres cessation de 1’excitation. La luminescence ne
dépend pas de la nature de I’excitation qui lui a donné naissance mais les mécanismes de
luminescence seront différemment excités suivant la nature de 1’excitation, sélective
(privilégier un mécanisme de luminescence) ou collective (tous les mécanismes possibles sont
simultanément mis a contribution).

La CL est une technique trés importante qui a un large domaine d’application. Elle est
appliquée sur une grande variété d’instruments modernes basés sur les tubes cathodique
comme par exemple : les oscilloscopes, les télévisions, les écrans fluorescent, 1’appareillage
utilisé comprend aussi une chambre d’observation, un canon a électron et un luminoscope, PC
Le développement de la microscopie électronique donne a la CL comme une utilisation
courante de microcaractérisation des matériaux luminescents.

La figure (I.1) illustre une présentation schématique de bloc d’appareillage utilis¢é dans la

technique cathodoluminescence (CL).

Preamplifiar
EPILA ALK

| Phaton -
Coanting uni

remet Mersshomar
USE intzrizce

High woliege l

poiiEr SULElY Driva unit __|1

Congrol BC

Fig.l.1. présentation schématique d’appareillage CL.
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Les travaux de la CL consacrés sur I’imagerie, c’est 1’observation visuelle de la luminescence
et la modélisation des image par la luminescence non dispersive de 1’échantillon, cette
observation permet de localiser des zones de rendement radiative différent [12,22,29].Mais
avant ces travaux Smith [31] a proposé des applications de la CL pour caractérisation des
matériaux semiconducteurs.

[.2.3. Cathodolumeniscence en champ proche optique:

Les constants progrés en physique des matériaux requierent ’utilisation, mais aussi le
développement, d’outils et de techniques de plus en plus performants permettent d’analyser
leurs structures a une échelle toujours plus petite. Dans ce bute il y a un nouveau systéme
d’imagerie de cathodoluminescence beaucoup plus performants en terme de résolution
spatiale que les systémes classiques actuels basés sur la détection des photons en champ
lointain. La résolution des dispositifs classiques de cathodoluminescence est généralement
limitée par le domaine d’interaction électron-matiére et portée du transfert d’énergie au sein
du matériau. Aller au —dela de cette limite est en principe possible en détectant les photons
trés localement par 1’intermédiaire d’une pointe-sonde (champ proche optique). C’est sur
principe un nouveau systéme de cathodoluminescence a ¢été développé pour cela un
microscope a force atomique (Atomic Force Microscope (AFM)) a été transformé en un
microscope a champ proche optique (Scanning Near-field Optical Microscope (SNOM)), ¢a
se fait par une association d’un microscope a force atomique (AFM) et un microscope
¢lectronique a balayage (MEB) équipé d’un canon a émission de champ. Grace a ce dispositif,
il est possible d’acquérir simultanément une image topographique (AFM), et une image de
luminescence avec une résolution latérale d’un ordre de grandeur supérieur a celle des

systémes utilisés jusqu’alors [68].

|.3. L’ interaction éectron matiere:

[.3.1. Introduction :

Un microscope ¢€lectronique a balayage permet une accélération des électrons dans un domaine
d’énergie allant de 1 a 50 keV. Leur trajectoire dans la matiére dépend de leur énergie et des
propriétés physiques des matériaux .Les électrons qui pénétrent dans le matériau subissent des
interactions électromagnétiques qui ont deux effets : une déviation de leur direction et une

variation de leur énergie cinétique primaire [1].
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[.3.2. M écanismes physiques del’interaction électron matiére:
Le bombardement d’un corps solide par un faisceau d’électrons donne naissance a divers
phénoménes .D’un point de vue global on peut les diviser en deux volets, des dispersions

¢lastiques et d’autres inélastiques (figure (1.2)).

1 2

Electron incident

Diffusion

Diffusion S
inélastique

élastique

Fig.l.2. Schéma illustrant les deux types de diffusion d’un faisceau d’électrons
dans un cible solide

1.3.2.1. Lesdiffusions dlastiques::

Les diffusions élastiques sont essentiellement des interactions colombiennes avec les noyaux
des atomes .Au cours de ces collisions, I’énergie cinétique des particules et leur quantité de
mouvement sont conservées .leur masse étant trés supérieur a celles des €lectrons incidents, les
noyaux qui induisent dans leur environnement immédiat un champ électrique trés intense,
peuvent faire subir a la direction de I’¢lectron une variation allant jusqu’a un angle de 180
degrés [1].

Dans le cas d’interaction proche de surface, 1’électron peut ressortir par la face avant du
matériau. On dit qu’il est rétrodiffusé. La proportion et les énergies de tels électrons dépendent
de leurs énergies primaires ainsi que des propriétés physique du matériau considéré.
Cependant, la majorité des électrons suivent leurs chemins sans trop s’approcher du noyau en
raison de 1’écrantage produit par les électrons atomiques [1].

L’ ¢énergie perdue par 1’¢lectron incident est transférée aux noyaux au cours de ce type de
collision, peu donc étre considérée comme négligeable, en vendu des rapports de masse des

deux partenaires [1].
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1.3.2.2. Lesdiffusionsinélastiques:

En revanche, les interactions inélastiques se font entre électrons incidents et électrons
atomiques. Cependant, il faut distinguer les ¢électrons du cceur et ceux des couches externes.
Les électrons du cceur sont trés liés au noyau et leur excitation met en jeu une énergie
supérieure a leur énergie de liaison. Sous I’impact de 1’¢lectron incident, ils subissent une
transition vers un niveau inoccupé d’énergie plus élevée. L’¢électron incident voit alors son
énergie cinétique diminuer. Le processus de désexcitation se produit immédiatement apres et
I’entité excitée restitue rapidement 1’énergie q’elle a acquise dans ce processus soit
radiativement, soit par transfert a un électron externe ou a un électron interne de niveau plus
¢levée. Celui ci retombe au niveau du cceur inoccupé. L’excés d’énergie est libéré sous forme
d’un rayonnement ¢lectromagnétique (rayon x) ou d’énergie cinétique a un autre électron
atomique du cceur [1].

Dans le cas des semiconducteurs et des isolants, on assiste pour les ¢lectrons externes a une
transition inter-bande et donc a la création d’une pair (¢-h). Alors que dans un métal cette
transition s’effectue au sein d’'une méme bande d’un état vers un autre état plus énergétique
[1]. On peut conclure que la dispersion inélastique donne naissance a une grande variété de
signaux utiles tel que: RX, [D’émission d’¢lectrons secondaires, [’effet Auger, la
cathodoluminiscence et les effets d’échauffement (Figure (1.3)).

Les deux types de collisions que nous venons de citer ainsi que les phénoménes qui les
accompagnent sont responsables de la dissipation d’énergie de 1’électron incident dans la
matiére qu’il traverse ainsi que la forme de sa trajectoire [1].

Afin d’expliquer la forme des fonctions génération et des parcours des électrons dans le
matériau qui vont figurer a plusieurs reprises dans notre étude, nous nous contenons de
rappeler brievement, quelques aspects qualitatifs et quantitatifs du probleme. Seuls la

mécanique quantique permet de le résoudre correctement.

Eq, Iy

Cathodoluminescence Electrons rétrodiffusés

Electrons secondaires

Rayons-X Electrons Auger

Echantillon
dispersion
inélastique dispersion . E—
d’électrons ¢lastique Electrons transmis

d’électrons
Fig.l.3.Mécanismes de dispersion des électrons incidents, (d’aprés A. Nouiri 2000) [16]
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1.3.3. Parcours éectronique:

Dans le cas des particules lourdes, dont les trajectoires dans la matiére sont pratiquement
rectilignes, la formule (1.6) donne directement 1’énergie déposée dans le matériau en fonction
de la profondeur. Par contre, les électrons incidents subissent des séries successives de
dispersions ¢lastiques et inélastiques dans le semiconducteur, et ont alors des trajectoires
quelconques [1]. Leur profondeur de pénétration (R) est donnée par plusieurs expressions
générales de parcours é€lectronique (qui décrit la profondeur de pénétration de I’¢électron dans
I’échantillon) est donnée en fonction de 1’énergie du faisceau incident E, sous la forme

suivante [15] :

Re =(£)E; (1.)
Ou:

p : la masse volumique du matériau.

K, a : sont des constantes dépendent du nombre atomique du matériau et aussi de Ey.

Ej: est I’énergie du faisceau incident.

D’autres formules ont été également proposées par d’autres auteurs. En utilisant
I’approximation du freinage continu et par intégration de la formule de pénétration de Bohr-
Beth normalisée a 1’énergie E, entre I’énergie initiale E et la valeur E=0 ,on obtient la

pénétration de Bohr et Bethe notée Ry est donnée par I’expression suivante [3] :

f dE

dE /(dp2z) (12)

B
E

p . est la masse volumique du matériau considéré.

Gréce a cette méthode, Kyser (1972) propose I’expression du parcours électronique suivante

[24] -

R =256E, /30)" (1.3)

R : est exprimée en mg/cm’.

Ej: est exprimée en KeV.

Avant cette expression et en 1957, Les travaux de Griien concernant la dissipation de 1’énergie
des expression et 1’aire 1’ont conduit a un parcours donné par extrapolation de la partie linéaire
de la fonction ®@(u) (fonction de dissipation d’énergie) a zéro .11 trouve comme expression de R

la relation suivante [3] :

-11-
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R, =4.57 E(l)'75 (1.4)

R : est exprimée en g/cm’.

Ej: est exprimée en KeV. (5< E, <25 KeV).

Et apres en 1971, Everhart et Hoff proposent de part pour les matériaux qui ont un nombre
atomique Z tel que 10 < Z < 15 et pour des énergies d’excitation Eg tel que 5< E;< 35 (KeV)

la relation suivante [20] :

Rey (1am) = (0.0398/ p)Ey” (1.5)

p : est exprimé en g/ecm’,
Ejy: est exprimé en KeV.
Une autre relation plus générale a été dérivée par Kanaya et Okayama en 1972 sous la forme

suivante [18] :

0.0276 A
Ry o (um) = [/?ZWJE&M (1.6)
Ej : est exprimée en KeV
A : est le poids atomique en g/mol, p est en g/em’, et Z est le nombre atomique.
La figure (I.4) [25] montre une comparaison entre le parcours électronique calculé suivant le
modele de Everhart-hoff et modéle de Kanaya pour quelques matériaux.
15 Si

i Kanaya-Okayama
- ————Everhart-Hofl

5 Si
101~ ZnSs
Gahs

Zns

Gahs

Profondeur de pénétration (pm)

Energie d’accélération En(KeV)

Fig.l.4. Profondeur de pénétration des électrons en fonction de Ey [25].

-12-



Chapitre 1 Notions et principes Fondamentaux (Interaction électron-matiére) R.AOUATI

[.3.4. Volume de génération :

Le volume de génération est le lieu de création des paires (é-h), il prend une forme qui dépend
du nombre atomique du matériau (Z) et de Ey.

Suivant le model de Kanaya-Okayama [16], le volume de génération prend trois formes

différentes, suivant la valeur de Z :

v

Z< 15 15< 7Z< 40 40< Z
Fig.l.5. les forme de volume de génération d’apres [16].
La résolution spatiale des différents phénoménes de I’interaction électron matiere dans le

volume de génération est montrée dans la figure (1.6) [16].

D’autre part I’interaction électron-matiere est caractérisé par d’autres parametres tels que
I’énergie de formation de pair (é-h) et le taux de génération qui sont analysés dans les

paragraphes suivantes.

200 a
, 500 A A
. l :l " ‘\ .
2a 3 A B\ Electrons secondaires
4 um .': \ Electrons rétrodiffusés
1m ‘ o ;
' ¥ — 1 Poire d’interaction

‘7— Zone d’émission de RX
71 < | Zonede

recombinaison (CL)

<>

Résolution en E.R.

Resolution en CL

Fig.l.6. La résolution spatiale des différents phénomeénes
dans le volume de génération [16].
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[.3.5. Phénomeéne de génération des porteursdanslessc :

Les interactions du faisceau avec le matériau sont donc responsables de 1’excitation et
I’ionisation des atomes. Dans un semiconducteur, ces excitations conduisent, entre outre, a la
formation de paires électron-trou.

On caractérise la réaction des porteurs dans les SC par un parametre G’ (cm™.

s')(taux de
génération) qui mesure le nombre des porteurs crées par unité de volume et unité de temps. Ce
parametre résulte de la contribution de deux types de génération de porteurs. Il existe d’une
part les générations spontanées des porteurs due a 1’agitation thermique que I’on caractériser
par un parametre Gy que nous appellerons taux de génération thermique, et il existe d’autre
part les générations induites des porteurs qui résultent de I’excitation du SC par une source
extérieure [15] . Ces générations peuvent résulter d’une excitation optique, d’une irradiation
par des particules, d’un champ électrique intense ou d’une injection électrique. Ce type de
génération est caractérisé par un parametre G qui est spécifique du processus mis en jeux. Par
contre, le paramétre Gy, est spécifique de matériau [13].

Etudiant la détermination de la fonction de génération induite G(X,y,z) qui décrit la distribution
des paires électron-trou dans le volume et qui correspond au nombre de paires créés par unité
de volume et unité de temps (cm™ .s™). On peut traiter le probléme en utilisant une fonction a
une seule variable G(z) puisque le faisceau est normal a la surface de I’échantillon. Donc la

résolution autour de 1’axe du faisceau incident est symétrique dont on peut obtenir G(z) par

projection de G(X,y,z) sur le plan XY [15] :

G(z) = _[G(x, y, z)dx.dy (1.7)
Xy

Mais pour déterminé cette fonction G(z) il est préférable de définir 1’énergie de formation
d’une paire électron-trou (Ee.,) et le taux total de génération G [15].
1.3.5.1. Energie de formation d’une paire électron-trou :

Cette énergie est définie comme une énergie moyenne dissipée par paire (é-h) générée. Dans
la plupart des cas elle est considérée comme 1’énergie d’ionisation qui est donnée par la
relation suivante [41].

E =2.8E, +M (1.8)
0<M<1 eV dépend du matériau et indépendant de 1’énergie du faisceau Ey, E, est le gap.
[.3.6. Taux de génération total :
Le taux de génération total Go(s™) est défini comme le nombre de paires électron-trou crées par

unité de temps dans 1’échantillon.

-14-
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En connaissant I’énergie de création de paires(é-h) E.; et I’énergie effective perdue dans
I’échantillon E.g on peut calculer le taux de génération total qui s’exprime par [15] :

G = E 1.9
= (1.9)

e-h
D’autre part E est la différence entre I’énergie incidente de la totalité des électrons et
1I’énergie perdue par les électrons rétrodiffusés, elle s’écrit alors [15]

E, =N,E,(1-f) (1.10)

f: la fraction d’énergie rétrodiffusée.

No: le nombre d’¢lectrons incidents par unité de temps, exprimé [3] par N, = Lo
lo:I’intensité du faisceau incident
e: la charge d’¢lectron

Finalement, Gy peut étre exprimée par la relation suivante [3] :

G, ﬁ(l— f) (1.12)

|dE

1.3.7. Phénomene de recombinaison :
La recombinaison au sein d’un semiconducteur d’¢lectrons et des trous libres s’effectue par
I’un des deux mécanismes [14] :
1) par transition d’un électron de la bande de conduction (E.) vers la bande de valence (Ey)
(recombinaison directe)
il)par intermédiaire de centres de recombinaison; l’acte élémentaire de recombinaison
comporte deux étapes successive ; tout abord 1’électron(le trou) est capté par un centre localisé
( dans la bande interdite),puis ce méme centre capte le trou(l’électron) qui recombine avec le
porteur initialement capté (recombinaison « indirecte » ).
La contribution relative a ces deux mécanismes au processus de recombinaison dépend [14] :
- du rapport des probabilités des ces deux mécanismes.
- de la position en énergie des centres de recombinaison a I’intérieure de la bande interdite
et de la concentration de ces centres.
- de la concentration de porteurs a I’équilibre.

- de la température.

-15-
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[.3.7.1. Les processus de recombinaison :
Selon le mécanisme de recombinaison et selon la forme sous laquelle est libérée I’énergie de
porteur capté par le centre de recombinaison on distingue les processus suivant :
1.3.7.1.1. Larecombinaison radiative :
Elle donne naissance a des photons. Elle a été étudiée en détail depuis 1953[34].
Le porteur a 1’état d’équilibre du matériau, par recombinaison de 1’¢électron avec le trou peut se
faire d’une facon intrinséque ou extrinséque.

a. Laluminescence intrinseque (bande-bande) :
on distingue deux transitions
i) Transition directe: Dans ce cas, le minimum de la bande de conduction (E.) et le
maximum de la bande de valence se trouvent au méme vecteur d’onde k.
L’énergie de photon émis (hv), dans ce cas, est égale (presque) a I’énergie du gap (E,) et la
luminescence est dite intrinséque (figure.l.6.a) [16]
ii) Transition indirecte: Dans ce cas, la transition n’est plus verticale, et par conséquent, la
différence de quantit¢ de mouvement entre les deux niveaux n’est pas négligeable. Pour
satisfaire le principe de conservation des quantit¢é de mouvement, il est nécessaire de faire
intervenir une pseudo-particule, qui est le « phonon » de vecteur d’onde k; (Figure.l.7.b).Il
s’agit donc ici d’une interaction a trois particules dont la probabilité est plus faible. C’est ainsi

que I’émission de luminescence dans les semiconducteurs a gap indirect est difficile a observer

[16].

h\r" = Er- Ei-EU[,
hv = E¢- E; Eg

Ev

(a) (b)

Fig.l.7. Les énergies de transition dans les semiconducteurs
(a) a gap directe (b) et gap indirect.
(Pour les transitions indirectes, la participation du phonon (E,) est indispensable).
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b. Laluminescence extrinséque (bande-niveau) :
La luminescence extrinseque est relative aux impuretés et défauts, la figure (I. 8) montre les

différentes transitions possibles dans un SC.

s s . .

Ec

(b)

(a) (a) | (b) (d) Eg

Ea

%/%7///////////////////////////////%///////%%///////////////
\ AN J L °

1) (2) 3)
® Electron
O Trou

Fig.l.8. Le différents transitions dans les sc [35].

(1) transition bande-bande. (a): émission directe correspondant trés étroitement a 1’énergie
du gap, ou les phonons ou les excitons peuvent étre impliqués, et (b) transition haut
d’énergie impliquant les porteurs chauds.

(2) la transition impliquant les impuretés chimiques ou les défauts physiques, (a) bande de
conduction a 1’accepteur, (b) donneur au bonde de valence, (c) bande de conduction a
I’accepteur, (d) niveaux profonds.

(3) la transition entre niveaux profonds impliquant les porteurs chauds, parfois appelé

I’émission de décélération.

1.3.7.1.2. Larecombinaison non-radiative:

Les niveaux profonds dans le gap peuvent occasionner également des transitions non
radiatives, et donne lieu indirectement a un contraste. Il existe plusieurs mécanismes de
recombinaisons non-radiatives, a titre d’exemple :

a. la recombinaison par choc: est tel que 1I’énergie libérée dans I’acte de recombinaison est
transmise a un troisiéme porteur qui la dissipe ensuite par interaction avec les vibrations du
réseau. Selon (Scela et Burstein) [36], ce mécanisme de recombinaison peut jouer un role

notable dans Ge, avec la particularité que les sections efficaces de capture des porteurs sont
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proportionnelles aux concentrations de porteurs de charge. Mais, I’absence d’une dépendance
de la section efficace de capture avec la concentration constatée par d’autres auteurs montre
que tout au moins jusqu’a ~10'" c¢m™, la recombinaison par choc n’est pas le processus
prédominant dans Ge.

b. La recombinaison plastique: est tel que 1’énergie libéré est transmise aux oscillations du
plasma de porteurs. Ce mécanisme de recombinaison n’est réalisable que dans des cristaux
fortement dopés (ng> 10"® cm™), mais a ce niveau de dopage, les sections efficaces de capture
d’¢électrons (et de trou) peuvent atteindre 10"°-10"° cm?” [34]

[.3.7.1.3. Larecombinaison excitonique :

C’est le couplage qui se produit a basse température entre électron et trou pour donner une
pseudo-particule « exciton libre ». Celui-ci peut étre piégé sur une impureté « exciton piégé »

en donnant naissance a de niveaux d’énergie bien définis dans le gap [14].
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1.4. Les hétérostructures des matériaux sc :
1.4.1. Les matériaux semiconducteurs III-V :
1.4.1.1. Introduction :

Les matériaux semiconducteurs III-V sont des corps composés formés a partir d'un
1z eme . 1 eme . .
¢lément de la 3 colonne et d'un élément de la 5 colonne de la classification

périodique. Parmi tous les composés binaires possibles, tous n’ont pas le méme intérét
potentiel. L’étude de leurs propriétés, et en particulier de la structure des bandes, montre que
les éléments les plus légers donnent des composés a large bande interdite, dont les propriétés
se rapprochent de celles des isolants, et a structure de bande interdite. Les composés incluant
du bore, de I’aluminium, ou de 1’azote, et le phosphure de gallium GaP entrent dans cette
catégorie ; ils ont en général peu d’intérét pour 1’¢électronique rapide [63], qui demande des
semiconducteurs a forte mobilité de porteurs, ou pou I’optoélectronique ou une structure de
bande directe est nécessaire pour que les transitions optiques soient efficaces [37]. A 1’autre
extrémité, les éléments lourds comme le thallium ou le bismuth donnent des composés a
caractere métallique. On considérera donc essentiellement les composés a base de gallium
(GaAs, GaSb), ou d’indium (InP, InAs, InSb), dont les propriétés sont les plus intéressantes.

Le tableau (I.1) résume quelques paramétres pour différents matériaux de la famille I1I-V.

Composé I1I-V | E, (eV) Ag (um) m*/m, ay(A) Structure de la
Bande interdite

AlAs 2,16 0,57 5,661

AlSb 1,58 0,75 0,12 6,138 indirecte

GaP 2,26 0,55 0,82 5,449

GaAs 1,42 0,87 0,063 5,653

GaSb 0,72 1,85 6,095 directe

InP 1,35 0,92 0,08 5,868

Tableau.l.1. Paramétres caractéristiques pour les principaux composés II1-V.

&g ¢énergie de bande interdite ; Ao longueur d’onde du seuil d’absorption ,
m* masse effective des électrons ; ap paramétre de maille du cristal.
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L’intérét pratique des semiconducteurs III-V est encore considérablement renforcé par la
possibilité de réaliser des alliages par substitution partielle de I’un des éléments par un autre
¢lément de la méme colonne. On sait par exemple obtenir des alliages ternaires du type
Ga,Alj«As, ou quaternaires comme GaxIn;x AsyP;., .La figure (1.9) représente les variations
de la largeur de bande interdite de 1’alliage en fonction du parametre cristallin, qui varie lui-
méme avec la composition. Ce diagramme montre qu’il est possible d’obtenir des matériaux
dont la largeur de bande interdite, et donc les propriétés optiques, varient dans une large

gamme.

=

L _
5

= O CdTe

= i
]
"B

5] -
b=
m

InSh

T HgS ]

e
o O HgTe
| ] | ] L | 1 | | ] L
4 5.6 5.8 6 6.2 5.4 6.8

Paramétre cristallin (A)

Fig.1.9. Largeur de bande interdite en fonction du parameétre
cristallin pour les alliages III-V et II-VI.

Par ailleurs, I’interface entre deux composés différents (hétérojonction), présente des
propriétés spécifiques, par exemple la présence d’un gaz d’¢lectrons bidimensionnel, que I’on
peut mettre a profit dans la réalisation de composants performants. L’empilement de couches
alternées trés minces de deux composés différents peut également faire apparaitre des effets
quantiques (puits quantiques multiples), ou méme une périodicité supplémentaire du réseau

cristallin (super-réseaux).
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1.4.1.2. Structure cristallin :

Les semiconducteurs III-V formés a partir de Al, Ga, ou In d'une part, P, As, ou Sb d'autre
part ont tous une structure de type zinc-blende [38]. Leur réseau cristallin peut se décomposer
en deux sous-réseaux cubiques a faces centrées interpénétrés, 1'un étant constitué des atomes
de 1'¢lement III, 1'autre des atomes de 1'¢lement V (figure.l.10). Ces deux sous-réseaux sont

décalés 1'un par rapport a l'autre le long de la diagonale du cube, d'une quantité
(ag/4,a0/4,a9/4), a, étant le parametre cristallin, c'est-a-dire la longueur de 1'aréte du cube

¢lémentaire. Chaque atome se trouve donc au centre d'un tétraédre régulier dont les sommets
sont occupés par un atome de 1'autre espece. La maille élémentaire, a partir de laquelle on
peut reconstituer le cristal entier par un ensemble de translations, est formée par un atome de

chaque type [39].
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Fig.I.10. Réseau cristallin dans la structure zinc-blende.

Le réseau réciproque associe a la structure de type zinc-blende est cubique centré. Sa maille
¢lémentaire, qui correspond a la premicre zone de Brillouin est représentée sur la figure (I.11)
[40]. Elle présente un centre de symétrie I' a 1'origine (k=0), et un certain nombre d'axes de
symétrie : il existe trois axes équivalents <100> coupant le bord de la zone de Brillouin aux

points X, et quatre axes €équivalents <111>, avec les points correspondants L.

Fig.1.11. Premiere zone de Brillouin d'un réseau cubique a faces centrées.
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1.4.1.3. Structure des bandes d’énergie :

Le composé Gads possede une bande interdite directe. La transition d’énergie minimale
entre ses deux bandes peut avoir lieu sans changement de vecteur d’onde, ce qui permet
I’absorption et I’émission de lumiere de fagon beaucoup plus efficace que dans les matériaux

a gap indirect comme 1’4/4s, figure (1.12).

AlAs GaAs
6 | 6
BY =2 15eV Py = 1.43eV

St at 300K 51 at 300 K
41 4
3L |

_/\/\ =
2T | 2 53 0.58

B ]

‘l | 2.75 ! 1 s
ol Y4 T
-1 / -1
2L HH
3L Sk
4 -4

L [111]T [100]X [111] [100]

- * >

-— K —_

Fig.I.12. Structure de bande d’énergie du GaAs et d’AlAs [42].
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1.4.2. Les hétérostructures :
1.4.2.1. Les hétérostructures semiconducteur-semiconducteur :

Une hétérostructure est une jonction formée par la juxtaposition de deux matériaux de
natures différentes.

Les hétérostructures semiconducteur-semiconducteur sont généralement des hétéroépitaxies
car les deux semiconducteurs mis en présence ont la méme structure cristallographique
(cubique faces centrées la plupart du temps) et un relatif accord de maille. Quand les deux
semiconducteurs ont une conductivité¢ du méme type, I’hétérostructure est dite isotype. Dans
le cas contraire elle est anisotype.

De nombreux composants a hétérostructure ont aujourd’hui produit industriellement, la
plupart étant des composants GaAs/GaAlAs : diode laser a double hétérostructure, transistors

bipolaires hétérojonction, diode laser a puits quantiques...[43].

1.4.2.1.1. Diagramme de bande d’énergie :
Lorsque deux semiconducteurs différents sont en contact, il apparait une barriére de

potentiel a I’interface, donnée par [43]:

E,=e(y, — 1,) (1-12)
Ou ey et ey, représentent les affinités électroniques des semiconducteurs. La forme de cette
barriere et le diagramme énergétique correspondant, est en outre fonction des gaps des
semiconducteurs de leurs dopages respectifs.

Considérons deux semiconducteurs, par exemple Al4s et GaAlAs, caractérisés par les
affinités électroniques ey, et ey, et I’énergie des gaps Er; et Ep, et le niveau de Fermi a la
bonde de conduction. En I’absence de tout contact les diagrammes énergétiques dans chacun
de semiconducteurs sont représentés sur la figure (I.13.a). Lorsque les deux semiconducteurs
sont mis en contact, ils échangent des électrons de manicre a aligner leurs niveaux de Fermi.
Cette échange se fait au voisinage de la jonction et fait apparaitre, comme dans la jonction p-n

,une charge d’espace a laquelle est associée une barriere de potentielle (Ia tension de diffusion
V4 qui arréte la diffusion des porteurs et définit 1’état d’équilibre, le Schéma de bandes

d’énergie d’hétérojonction GaAdlAs/AlAs est représenté sur la figure (1.13.b).
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A Energie
yy Y Evide
X2
A1 o ECZ
AEc
Eci T . Er>
EGI G2
Er
E ______
V1 AE.
________ Ev>
GaAds Ga AlAs
| - X

X1 0 X2
(b)

Fig.I.13 [43].

(a) Structure de bandes d’énergie pour Gads et GaAlAs.
(b) Schéma de bandes d’énergie d’hétérojonction GaAlAs/AlAs.

24-



Chapitre 1 Notions et principes fondamentaux (les hétérostructures) R.AOUATI

Pour simplifier les études théoriques, il est courant d’adopter en premicre approximation un
schéma de bandes plates (figure 1.14). Nous verrons que c’est le schéma de bandes classique
retenu dans D’étude des lasers a puits quantique. Il existe plusieurs types de contacts
semiconducteur-semiconducteur. Les valeurs de gap, de dopage et d’affinités électroniques

déterminent la nature de contact entre les deux semiconducteurs.

Bc

GaAlAs GaAs GaAlAs

By

Fig.I.14. Schéma de bandes d’un laser a puits quantique [43].

1.4.2.1.2. Le concept des puits, fils et boites quantiques :

Les méthodes de croissance de cristaux semiconducteurs par épitaxie, comme 1’épitaxie par
jet moléculaire (MBE, molcular beam epitaxy) ou le dépot en phase vapeur a partir
d’organométaliques (MOCVD,metal-organic chemical vapor deposition) permettent des
dispositifs sur mesure dans lesquels les électrons sont confinés, dans une direction
particuliére, sur une trés faible longueur. Pour cette direction particuliére, les niveaux
d’énergie sont discrets et bien séparés comme c’est le cas pour une particule confinée entre
deux murs proches I’un de 1’autre. Lorsque le confinement ne se fait que dans une dimension,
alors que les deux autres dimensions ne sont pas contraintes sur de ces courtes longueurs, on a
pratiquement un gaz bidimensionnel d’électrons ; on dit que I’on a un puits quantique. Si le
confinement sur de trés faibles longueurs se fait sur deux directions perpendiculaires, alors
que la troisieme direction n’a pas cette contrainte, on réalise un fil quantique. Enfin, une
minuscule boite a 3 dimension permet de créer une boite ou point quantique. La figure (I1.15)
donne une représentation imagée des systemes 3D, 2D, 1D et 0D, la notation nD signifiant

qu’il y a n dimensions non confinées [44].
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(a)

2D
P /
|

1D 0D

(b) (©)

Fig.I.15.Représentation géométriques [44] :
(a) 3D, 2D (puits quantique).
(b) 1D (fil quantique).
(c) 0D (point quantique).

1.4.2.1.2.1. Les puits quantiques :

Considérons un puits quantique tres simple constitué a partir de deux semiconducteurs : de
Gads et de Ga; Al As (x = 0,3— 0,35) non dopés. Cette valeur de x permet d’avoir une
barriére importante pour 1’hétérojonction tout en conservant un gap direct. Ce couple de
semiconducteurs permet de créer des interfaces abrites et donc de réaliser des structures
d’empilement assez complexes. Un puits quantique consiste en une structure de Gads, de
longueur a, prise en sandwich entre deux couches de Ga;.Al.As ; ¢’est donc un dispositif
constitué de deux hétérojonctions. Ceci est illustré dans la figure (1.16).

Pour cet exemple, la transition est abrupte aux interfaces car les semiconducteurs ne sont
pas dopés. S’ils 1’étaient, les bandes seraient courbées aux interfaces.

Avec la supposition (dans ces exemple) :

- que la largeur a de puits est suffisamment grande (a > 20 A) pour que la couche de Gads

conserve les caractéristiques du cristal macroscopique de GaAs.
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- qu’elle est suffisamment faible (a< 400A) pour que a reste plus petit que le libre parcour
moyen des électrons.

- que la masse effective des électrons et des trous sont les méme dans le Gads et dans

le Gaj;.AlAs.

A
E
AE
C E,
Ec
A
Eg (GaAlAs
Eq (Gads) o )
v E
\%
v
trous lourds trous légers

Fig.1.16. Schéma des bandes d’énergie d’un puits quantique [44].

Le puits quantique sera orienté de fagon a ce que le confinement soit dans la direction z et

que les interfaces soient paralleles au plan de coordonnées xy. L’énergie d’un €lectron dans la

bande de conduction peut s’écrire sous la forme E, + (fk,)> /2m", Ou k, =k, + k,

est le vecteur d’onde des électrons dans la direction xy. L’origine des énergies est prise au bas
de la bande de conduction (Ec). L énergie En est dans I’approximation la plus simple, celle la
particule de masse m* confinée entre deux mures séparé par la distance a, ou, de maniére plus
exacte, celle d’une particule confinée dans un puits de potentiel, elle dépend du nombre
quantique n qui est un entier (n=1,2,3,...). Par conséquent, toutes les énergies de la bande de
valence ne sont pas permises. La bande se décompose en sous bandes qui correspondant au
différentes valeurs du nombre quantique n. Notons qu’il y a toujours au moins un niveau
d’énergie dans le puits quel que soit sa largeur (dans les limites fixées plus haut) et la hauteur
de la barriére. Par ailleurs, comme la hauteur des barriéres de confinement est finie, la

fonction d’onde de I’¢lectron confiné dans le puits décroit a I’extérieur de celui-ci
comme exp[(—Zm*E /)l ], ou E est mesuré a partir de Ec et / est la distance a 1’extérieur du

puits [44].
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Ainsi, plus la masse effective est petite, plus la fonction d’onde électronique s’étende loin en
dehors du puits.

Nous avons une situation analogue pour la bande de valence a ceci prés que, pour le Ga4s,
nous avons deux bande de valence : celle des trous lourds et celle des trous légers. Pour
chacune d’entre-elles, nous avons confinement des électrons dans la direction z, ce qui

conduit a des niveaux d’énergie différents pour les trous lourds et pour les 1égers.

Dans la figure (I.17) nous avons représenté la structure de bande de valence d’hétérostructure
GaAs/Gay75Alp25As a puits quantique obtenue par la méthode (k.p) pour plusieurs largeurs de

puits quantique.

k(21/a,) k(2/a,)
«[110] [l00]+  <[1i0] flool-
0.04002 O 0.02 004 0.04 002 0 02004
OrT1T T T T 1 TT v T T T T T T
x=0.25 x=0.25
-20}- e 4 4 F
w=20A W
3 4
E
o
H
C -
1Y
-100 /
-120
I 1
x=0.2
w=200A—
— | —
>
[}
E
-
o
@
3]
-120

Fig.1.17. la structure de la bande de valence de GaAs/Gag75Alp25As a puits quantique pour
différents largeurs de puits : w = 20,50,100,200 A[53].
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Le tableau (I.2) illustre les valeurs expérimentales de 1’énergie de bande de valence et de

conduction (AE, et AEy) pour plusieurs hétérostructures.

hétérostructure AE (eV) AE,(eV)
GaAs/AlAs 0.98 0.63
GaAs/Gaj xAliAs (x<0.3) 0.75x 0.50x
InAs/GaAs 1.03 0.07
GaSb/AlISb/AlISb 1.26 0.3
HgTe/CdTe 1.56 0.35

Tab.L.2. Valeurs expérimentales de 1’énergie de bande de valence et de conduction pour

plusieurs hétérostructures [S3].

1.4.2.1.2.2. Multipuits quantiques et superréseaux :

Un multipuits quantique est constitué d’une succession alternée de couches de deux semi-
conducteurs, Gads et Ga; AlAs, par exemple (figure 1.18). Lorsque les couches
intermédiaires de Ga;., Al.As sont suffisamment épaisses (> 10nm) les fonction d’onde des
¢lectrons dans le puits de la bande de conduction de Gads ne pénetrent pas suffisamment les
barrieres qui les confinement pour qu’il y ait un recouvrement appréciable avec la fonction
d’onde en dehors du puits implique une localisation de 1’électron dans le puits dans lequel il
se trouve. On peut alors traiter une telle structure comme la superposition de puits quantiques

et il n’apparait aucun nouveau niveau d’énergie.

fonction d'onde fonction d'onde

|
|
|

¥

¥

/5] wn
< < <
< . ; :
f{g g ] (r.',:'}- o Erg ] th %) 7 o o w
41
Q 0 Q 9 SotaSalialiolow
< 4 < < <959 <9<5<% %%
L gl gl<pgL gL ag<
D e 0o 0 O
Multipuifs quantique superreseau

Figl.18. Schéma de bandes d’un multipuits quantique et d’un superréseau [44].
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Si I’épaisseur de I’alliage Ga,., Al.As diminue dans la structure du multipuits quantique
décrite ci-dessus, les fonctions d’ondes électroniques de chacun des puits de Gads
(figurel.18) se recouvrent et un électron peut étre délocalisé sur ’ensemble de la structure.
Cet état de chose ne doit pas nous surprendre. Nous avons un phénomeéne analogue a celui que
nous avons vu pour un cristal dans lequel la présence d’un périodicité des d’atomes fait
apparaitre des bandes d’énergie et délocalise la fonction d’onde des électrons les moins liés
sur tout le cristal. Pour cette raison, on appelle cette structure un superréseau.

Les multipuits quantiques et les superréseaux sont une succession de couches de semi-

() o (B
conducteurs 4 et B. Nous supposerons que leurs gaps sont tels que £,”<E,”. Nous pourrons

avoir, par exemple, de GaAds pour 4 et I’alliage ternaire Ga;..Al.As pour B[44].

1.4.2.1.3. Les propriétés électroniques d’hétérostructures :
1.4.2.1.3.1. Niveaux d’énergie électronique dans un puits quantique :
Les hétérostructures de type 1 (Figure 1.19) les plus étudiées concernent le couple

GaAs/GaAlAs.

Vide E=0

-x-Eg

v

E

Fig.I.19. configuration des bandes de conduction et de
valence dans une hétérostructure [43].
Nous allons maintenant uniquement nous intéresser aux hétérostructures de type 1. Le
niveau d’énergie de la bande de conduction peut étre calculées a partir du modele de la
fonction enveloppe. En partant d’un modele de Kane, la fonction d’onde d’un électron peut

s’écrire [43]:

N
1 ik, ryu \r z
\P(r)zzﬁekm(un()

n=1
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ou S represente I’aire de I’échantillon, k= (ky , ky) est vecteur bidimensionnel correspondant

au mouvement de 1’¢électron dans le plan de I’hétérostructure, U, (r) une fonction de Bloch de
la bande de conduction et N le nombre de niveaux considérés.

Ainsi, (1) est la somme d’un produit de fonctions variant rapidement, U, (r), car elles ont la
périodicité du réseau cristallin, et de fonctions a variation lente, les fonctions enveloppes
An(2)-

Les niveaux d’énergie dans le puits sont déterminés en résolvant 1’équation aux valeurs

h’ 0’

TOPpICs : -
prop 2m *(z) 6z> ’

V(z)|x,(z)=E,x,(z)

ou m*(z) est la masse effective de 1’¢lectron, et V(z) I’énergie potentielle dans la structure a

I’abscisse z (figure 1.18).

V(z)=0 pour z>L/2 ouz<-L/2
V(z)=-VO0 pour -L2<z<L/2
Les conditions aux limites qui permettent de résoudre complétement 1’équation

différentielle sont les suivantes :

im |7 (z) =0, 7(z) et I__92,(2) sont continus aux interfaces
ias m*(z) oz

A V0@

E2

El

v

-L/2 0 L/2

Fig.1.20. mode¢le de la boite quantique pour un électron piégé dans
un puits de potentiel idéal a 1 dimension [43].

Le mouvement des électrons étant quasi libre dans le plan de I’hétérostructure, 1’énergie totale

d’un électron s’écrit [43] :

27.2

E=E +E +h k) (I-13)
c n 2m
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1.4.2.1.3.2. Niveaux d’énergie des trous :

Les transitions €lectroniques peuvent étre des transitions :

- intrabandes, si elles sont internes a méme bande d’énergie (bande de conduction ou de
valence)

- interbandes, si 1’état initial est dans la bande de conduction et 1’état final dans la bande de
valence. Ainsi, pour les hétérostructures de type I, dans le cas de transitions intrabandes
interne a la bande de valence, ou dans celui des transitions interbandes, il est nécessaire de
calculer les niveaux d’énergie de la bande de valence de puits quantique. Les niveaux

d’énergies sont représentés dans la figure (1.21).

(raAlAs (GaAs (raAlAs
n=2, ¢
n=1.e
n=1, hh
n=1, lh
n=2, hh
n=2, lh

Fig.1.21.Niveaux d’énergie des électrons et des trous dans un puits quantique. lh est la

dénomination pour trous légers et hh celle pour trous lourds [43].

Le probléme de la détermination des niveaux d’énergie doit étre résolu numériquement. Dans
le cas d’un puits infiniment profond, une méthode analytique développée a partir des
paramétres de Luttinger (y1, y=y2=y3) permet de déterminer les niveaux d’énergie des
trous|[43] :

, T°h° , T°h

E,=n (71+72) et E,=n 2m0L2

- 1-14
2m0L2 (7/1 7/2) ( )

Ou n est un entier supérieur ou égal a 1.
1.4.2.1.3.3. Le double puits quantique:

Considérons maintenant deux puits quantiques monodimensionnels équivalents. De hauteur
V) et de largeur L, séparés d’une distance h. pris isolément, chacun de ces puits possédent n
états propres. En fonction de la largeur du puits et de leur séparation, un électron présent dans
I’un des puits peut traverser la barriére par effet tunnel et se retrouve dans 1’autre puits (figure

[-22). Ces deux puits sont couplés.
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Niveau d’énergie :
L’hamiltonien du systeme s’écrit, si zI=-h/2 -L etzZ2=h/2+L:
2 2

- h 0

= 2m*g+Vo(Z_Zl)+Vo(Z_Zz)

Avec V,(z-z)= 1=1,2

V(x)

E2

El

-h/2-L  -h/2 0 h/2 h/2+L

Figl.22. Schéma énergétique de deux puits couplés [43].

1.4.2.1.4. Les propriétés optiques d’hétérostructures :

v

Les propriétés optiques des puits quantiques sont particulierement attractives. En effet, les

forces d’oscillateur, et par conséquent les intensités de luminescence, sont tres élevées dans

ces structures [43].

1.4.2.1.4.1. Absorption :

L’allure générale d’un spectre d’absorption, et I'intensit¢é du coefficient d’absorption

optique o, différent notablement si la structure considérée est :
-un puits quantique

-le volume du semiconducteur.

La détermination du spectre d’absorption optique découle d’un traitement physique de la

probabilité de transition :
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m, = h%\(f|H(r)|i>\2 F(l,o, - o)

sin 2[(60,./, - a))t/2]

(a)if - a))2

Ou F(t,o, —o)= ho, =E, - E, et H(t) désigne

I’hamiltonien d’interaction électron-phonon décrit par son onde électromagnétique associée.

La transition électronique s’effectue entre les états initial, f > A partir de la

i> et final,

probabilité de transition, on obtient le coefficient d’absorption optique o, qui et lui

proportionnel, c'est-a-dire :

a(m)zﬂz e, |'6(E, - E, ~hw) (15
nem 0w Q Ty

Ou e est le vecteur polarisation du champ €lectromagnétique. £, = <z| p| f > est I’¢lément de

matrice dipolaire et le volume de 1’échantillon.
La modification par rapport au traitement 3D classique intervient dans le choix des fonctions
d’onde qui décrivent 1’état initial et 1’état final. Dans une hétérostructure celles- ci prennent

la forme :

¥, = %uic,v(r)efk//'f//zi(z)

C'est-a-dire le produit d’une fonction de Bloch par une fonction harmonique et par la fonction
enveloppe qui décrit le mouvement de 1’¢lectron dans la direction z. Nous allons étudier
séparément le cas d’une transition intrabande (ou inter sous-bande), et celui d’une transition

interbande[43].
1.4.2.1.4.1.1. Transition intrabande :
Considérons le niveau fondamental E;, occupé par n électrons par unité de surface, ces

¢lectrons peuvent étre excités sur un état li¢, c'est-a-dire a ’intérieur du puits, ou sur un état
libre, c'est-a-dire au dessus du puits. Dans ce dernier cas les états forment un quasi continuum.

Les ¢lectrons sont quasi libres et la fonction enveloppe s’écrit :
1 .
%1 (2)=—explikz)
/]

[ a la dimension d’une longueur dans la direction de 1’axe z( / >>L). L’absorption a lieu dans

le puits quantique, de largeur L, mais 1’énergie électromagnétique est délocalisée sur une

distance plus grande, / correspond, a ce phénoméne d’extension spatiale.
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Par conséquent, le coefficient d’absorption optique, dans le cas d’une transition intrabande de
type niveau discret vers continuum, prend la forme :

a(a))—gﬂe—zm(koL)cosZ(kozLj{ 1 ! T

nem*lo k0L+7r_k0L—7r

2m *

ouk, = (ho =V, + E,). Remarquons que m * a été substitué a my pour tenir

compte des couplages entre sous bandes d’énergie. n, est la densité surfacique d’électrons
dans la sous bandes d’énergie E1.

Considérons a présent une transition intrabande entre niveaux discrets, par exemple le niveau
fondamental E; et le premier niveau exciter E,. Toujours dans I’approximation du puits

infiniment profond, les fonctions d’onde des électrons s’écrivent :
2 . (2@
(2) = y,(z) = |—=sin| —
22 =102 =47 [ 7 j

Le coefficient d’absorption optique associé¢ a la transition du niveau 1(fondamental) vers le

niveau 2 (1° état excité), a la forme d’un Dirac :

2567’ h’
()= m(n1 —n,)5[E, - E, - ha] (1-16)

nj et ny représentent les densités des porteurs sur les niveaux correspondants. Par exemple,

dans le cas de Gads, sinj- np =10" em™ et I=1pum, o ~ 1000 cm'1[43].
1.4.2.1.4.1.2. Transitions interbandes :

Le calcul de coefficient d’absorption optique dans le cas d’une transition interbande est tres
complexe. En effet, les courbes de dispersion des sous bandes de valence dans le plan de la
structure sont trés compliquées. D’autre part, il est nécessaire de faire la distinction entre les
hétérostructures de type I et de type II. Dans le premier cas les €lectrons et les trous sont
spatialement localisés a la méme abscisse et dans I’autre cas les porteurs sont spatialement
Isolés.

Nous ne démontrons pas les expressions du coefficient d’absorption optique données ci-
dessous. Elles ont obtenues dans le cadre de modéles tres simplifiés.

Ainsi dans le cas d’une hétérostructure de type I, si EGlest le gap du semiconducteur dans
lequel s’effectue les transitions :

a«Ylho—E, —E,~HH,]
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Dans cette expression Y est la fonction escalier. Le coefficient d’absorption optique a la

méme forme d’écriture dans le cas d’une sous bande de trous légers (LH) [43].

o
4 TYPE I

Y(x)

Eg,+E+HH,

Fig.1.23. Spectre d’absorption optique schématisé¢ pour une transition HH;-Ej,

dans un puits quantique de type L.

[.4.2.1.5. Luminescence dans les hétérostructures :

L’émission spontanée résulte d’un processus de recombinaison électron-trou. Dans les
systémes bidimensionnels les effets excitoniques sont trés importants, méme a température
ambiante. Ainsi, les recombinaisons de type excitonique seront trés fréquentes dans les
hétérostructures. La principale différence entre un spectre de luminescence issu d’une
recombinaison entre niveaux d’énergie et d’une recombinaison excitonique est un léger
décalage de Stokes. Toutefois, ce décalage de Stokes vers les basses énergies est trés faible,
inférieur a 10 mev. S’il est supérieur a cette valeur, la désexcitation radiative fait intervenir
des défauts (donneurs ou accepteurs). En fait, cette luminescence d’origine extrinséque, qui
fait intervenir des défauts, est courante dans les systemes bidimensionnels, méme dans GaAs-
GaAlAs qui reste le couple de matériaux le mieux maitrisé actuellement.

Si on ne tiend pas compte de ces particularités (excitons, défauts), la recombinaison dans
les puits quantiques, ou les superréseaux peut étre appréhendée, en premicére approximation,
comme la recombinaison ¢€lectronique dans les ions des métaux de transition ou de terres
rares,comme le montre la figure (1.23). Les recombinaisons peuvent étre radiatives ou non
radiatives (émission phononique, capture par des centres profonds, effet Auger...). Ces
différents mécanismes sont gouvernés par des durées de vie. Ces durées de vie sont
généralement de ’ordre de 10™%. Le spectre de photoluminescence est obtenu en résolvant

les équations aux populations. Par exemple, pour le systeme décrit figure (I-24) :
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R = g3(l‘)— Lo B

dt Ty, Ty
I-17)

dn, _ n; n, n,

d 5 T, T,

ou g3(t) représente la vitesse de création de porteurs sur le niveaux 3, T les durées de vie des

processus non radiatifs et T les durées de vie des processus radiatifs[43].

A E3
132

E2

121 T21 T31

absorption

El

Fig.1.24. Recombinaisons radiatives dans une hétérostructure a 3 niveaux.

1.4.3. L’effets quantiques dans les hétérostructures :

L’¢tude des hétérostructures a montré que la région voisine de l’interface entre deux
matériaux, pouvait étre le sieége d’une grande densité de porteurs libres, fonction de la nature
des matériaux et de la polarisation de la structure, ces porteurs libre sont localisés au
voisinage de I’interface, dans un puits de potentiel trés étroit, représenté dans le diagramme
énergétique par la courbure des bandes de valence et de conduction. La courbe représentée sur
la figure (I.24). Examinons maintenant le mouvement des électrons dans ce puits de potentiel
de quelques dizaines d’ Angstroms d’épaisseur.

Considérons tout d’abord la représentation corpusculaire des ¢lectrons dans le

semiconducteur. Ces électrons sont des particules de masse effectives m, animées d’un
mouvement brownien caractérisé par un libre parcours moyen Ln= vy, Tc ou vy, €St vitesse
thermique des porteurs et tc leur temps de collision. A la température ambiante vg=10"cm/s
et ¢ =10 2 10"% s, ce qui donne Lrn=10 a 100 nm. Comparons z,, et Ln. la largeur du puits

de potentiel est inférieure au libre parcours moyen des €lectrons. Ces électrons se comportent
alors comme des particules libres dans un puits de potentiel, leur mouvement et conditionné

par les réflexions sur les faces du puits, leurs états d’énergie sont quantifiés [45].
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Fig.1.25. Distributions spatiale (a) et énergétique (b) de la charge d’espace
dans le semiconducteur hétérostructure [45].

Les effets de réduction de dimensions peuvent se manifester sur le mouvement des électrons
soit parce que la zone active du composant a des dimensions réduites, longitudinalement et/ou
transversalement, soit parce que cette zone active est subdivisée en régions dans lesquelles le
mouvement des électrons est confiné dans une ou plusieurs directions [45].

1.4.3.1. L’effet de Confinement :

L’effet de confinement est apparait lorsque le matériau est structuré dans une, deux ou les
trois directions a une échelle de 1'ordre de 1/k, ou k est le vecteur d'onde des électrons étudiés.
Ces échelles sont plus faciles a atteindre dans les semiconducteurs (1/ky >10 nm) que dans les
métaux (1/kg = fraction de nm). Ces effets de confinement sont mis en évidence directement
dans des mesures de spectroscopie, ils sont méme utilisés dans des composants comme les
lasers a semiconducteurs [52].

1.4.4. Fabrication des hétérostructures :

Les techniques modernes de croissance de cristaux semiconducteurs, qui sont 1’épitaxie par
jet moléculaire MEB (Molecular Beam Epitaxy) et le dépot de phase vapeur a partir
d’organométalliques MOCVD (Metal-Organic Chemical Vapour Deposition), permettent de
réaliser des couches monocristallines avec une maitrise exceptionnelle de la composition
chimique, des quantités, cristallographiques et de I’épaisseur. Ces techniques permettent, a
partir des éléments constitutifs d’un matériau, de déposer ce matériau sur un substrat
convenablement choisi, pratiquement couche atomique par couche atomique. Les trés faibles
vitesses de croissance que 1’on peut mettre en ceuvre permettent de réaliser des
hétérostructures constituées par la juxtaposition de couches de matériaux différents et/ou
différemment dopés, avec des profils de composition et/ou de dopage extrémement abrupts.
La discontinuité d’une couche a I’autre s’étant typiquement sur une épaisseur de 1’ordre de la

monocouche atomique [45].
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La condition nécessaire a la réalisation d’une bonne hétéro-épitaxie d’un semiconducteur
SClsur un semiconduteur SC2 est évidemment que les deux matériaux aient d’une part la
méme structure cristalline et d’autre part des parametre de maille voisins. Si les structures
cristallines sont différentes, le dépdt est généralement amorphe ou dans le meilleur des cas
polycristallin. Si les paramétres de maille sont différents, le matériau constituant la couche de
plus grand épaisseur impose sa maille a ’autre, au moi de voisinage de I’interface.

Ceci entraine 1’existence, dans le matériau de faible épaisseur, d’une contrainte biaxiale dans
le plan de la couche. Si les couches sont épaisseurs comparables, la contrainte est répartie
dans les deux matériaux. Dans 'un comme 1’autre des cas précédents, on dit que
hétérostructure est contrainte. Si les parametres de maille sont trop différents, les contraintes
sont telles que la densité de dislocations dans la structure devient rédhibitoire.

Différents types des semiconducteurs, telle que les composés III-V et leurs alliages
respectifs, peuvent étre ¢épitaxies les uns sur les autres pour former différents types
d’hétérostructures. Les hétérostructures les plus simples sont d’une part les hétérojonctions
entre deux semiconducteurs différents, et d’autre part les structures Schottky ou MIS [45].
1.4.4.1. L’épitaxie par Jets moléculaires pour I’hétérostructures I1I-V :

L’épitaxie par jets moléculaires EJM a été développée dans les années 1970 aux Etats —
Unis aux laboratoires Bell. La croissance s’effectue sous ultravide (pression résiduelle de
5.10 ' torr), sur un substrat monocristallin porté en température, ou interagissent les flux

atomiques ou moléculaires des éléments constituant les matériaux a épitaxie figure (1.26).

FABRICATION
CROISSANCE PAR EPITAXIE

R SUBSTRAT
e o o
/B
\ Croissance
Ga As Al

Fig.1.27. Schéma de principe d'une croissance en EJM [52].
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Les flux atomiques ou moléculaires proviennent de la sublimation (évaporation) d'éléments
appropriés. Le flux d’arsenic est constitu¢é de molécules tétraméres d’Asy et les flux
d’¢éléments III sont atomiques. Les températures des éléments et du substrat sont choisies
selon la méthode des trois températures régie par les conditions: T v < T gypstrat < T 111 -

En résumé, les caractéristiques de la croissance en EJM sont les suivantes:

- La vitesse de croissance d’environ une monocouche par seconde permet de controler
I’épaisseur des différentes couches d’une hétérostructure au plan atomique pres.

- Le flux de chacun des éléments peut étre interrompu par I’interposition en une fraction de
seconde d’un cache devant la cellule d’effusion. Ceci permet la réalisation d’interfaces
extrémement abruptes.

- La température de croissance est assez basse pour éviter les phénomenes d’interdiffusion
en volume au cours de la croissance, entre les différents alliages constituant 1’hétérostructure.
En particulier, une diffusion des ¢éléments dopants est ainsi évitée.

- L’ultra-vide nécessaire pour la croissance par EJM est compatible avec la méthode
d’analyse in situ par diffraction RHEED. La technologie ultravide permet aussi la connexion
du réacteur EJM a des chambres d’analyse de surface telle que I’effet Auger, I’XPS, le STM

ou les chambres de dépdt d’oxydes ou de traitements plasma [52].

1.4.5. Les applications d’hétérostructures :

Les hétérostructures possedent un large domaine d’application surtout avec I’évolution
technologique d’actuel, nous allons citer succinctement quelques applications.

1.4.5.1. La jonction p-n polarisée en direct (la diode):

La diode ¢lectroluminescente, ou LED (Light Emitting Diode), est une jonction p-n
polarisée en direct, et réalisée a partir de semiconducteurs dans lesquels les recombinaisons
des porteurs excédentaire sont essentiellement radiatives. Plusieurs possibilités de
recombinaison s’offrent aux trous et aux ¢lectrons qui traversent la zone de charge d’espace :

1- recombinaison dans les zones neutres n ou p.

2- recombinaison dans le volume de la zone de charge d’espace. Elle peut étre le fait d’une
recombinaison bande a bande ou d’une recombinaison d’un porteur sur des défauts, c’est-a-
dire sur des nivaux profonds situé¢ dans la bande interdite.

3- recombinaison sur des défauts situés en surface de la zone de charge d’espace. En fait, les
deux derniers processus ont une importance mineure car la zone de charge d’espace et tres
étroite, dans la mesure ou les dopages sont trés importants et la jonction généralement

fortement polarisée dans le sens direct. Ainsi, la plupart des recombinaisons radiatives

-40-



Chapitre 1 Notions et principes fondamentaux (les hétérostructures) R.AOUATI

s’effectuent dans ces zones neutres n ou p. Elles dépendent de la densité de porteurs injectés
dans ces zones et de leur longueur de diffusion. Les taux d’injections sont definis par yy, et ),

respectivement pour les électrons et les trous [43].
1.4.5.2. Structure MIS : effet tunnel et électroluminescence :

Une structure MIS a effet tunnel est constituée d’une fine couche isolante, de quelques
dizaines d’A d’épaisseur, séparant le substrat semiconducteur d’une électrode métallique. Si
le métal est porté¢ a une tension positive suffisante des électrons de ma bande de valence
peuvent franchir par effet tunnel la barriére isolante, ce qui correspond a une injection de
trous dans la bande de valence du semiconducteur. Ce trou peut se recombiner avec un
¢électron de la bande de conduction [43].
1.4.5.3. Laser a cascade quantique :

Le laser a puits quantique est un laser semiconducteur utilisant un seul type de porteur, basé
sur deux phénomenes fondamentaux de la mécanique quantique; D’effet tunnel et le
confinement quantique [10]. Bien que le, le laser a cascade quantique, ou laser QC, est bas¢
sur une proche compleétement différente ,par rapport au diode laser classique, dans un laser
QC les ¢électrons font des transitions entre des états liés, crées par confinement quantique dans
des couches alternées ultraminces de matériaux semiconducteurs (figure.[.27). Comme ces
couches ultraminces, appelées puits quantiques, ont des tailles comparables a la longueur
d’onde de Broglie de 1’¢lectron, elles restreignent son mouvement dans la direction
perpendiculaire au plan des couches. A couse de cet effet, appelé confinement quantique,
I’¢lectron ne peut passer d’un état d’énergie a I’autre que par pas discrets, en émettant des
photons de lumiére. L’espacement entre les états dépend de la largeur du puit, et augmente
quand la taille du puit diminue.

De fagon imagée, ce laser est libéré de © I’esclavage de la bande interdite’ i.e. la longueur
d’onde d’émission dépend maintenant des €paisseurs des couches, pas de la bande interdite
des matériaux qui les constituent. Cela a permis la réalisation de lasers avec des longueurs
d’onde d’émission de 3.5 a 24 um en utilisant les mémes semiconducteur de base (InGaAs
crus sur InP), ainsi que la réalisation de laser émettent dans I’infrarouge lointain dans le

systéme de matériaux GaAs/AlGaAs [9].
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(a) (b)

Fig.1.28. Représentation schématique d’un :(a)laser interbande (laser classique), (b) et d’un
laser a cascade quantique (laser intersousbande).

Concernant la physique, ce nouveau dispositif souléve de tres intéressants problémes :
- Importance relative des différents mécanisms non-radiatifs (photons optiques, effet Auger,
intersousbande).
- Mode¢le de I’¢élargissement des états (qui donnera la limite ultime des performances).
- Role des effets collectifs.
- Distribution d’énergie des électrons.
- Lasers a cascade quantique basés sur des ilots quantiques.

- Possibilité d’utiliser les matériaux Si/SiGe (laser semiconducteur a base de silicium).
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|.5.LaMéthode Monte Carlo:
.5.1. Introduction :

Bien souvent, les probleémes scientifiques conduisent a 1’évaluation d’intégrales ou de
somme ainsi qu’a la résolution d’équations différentielles ou intégrales.

En générale les calcules analytiques exactes des intégrales ne sont pas réalisables directement.
De méme les sommes doivent parfois étre effectuées sur un nombre de temps trop important
pour espérer les comptabiliser. On fait alors appel a des méthodes d’approximation. Parmi les
plus couramment utilisées, on retrouve les méthodes classiques d’analyse numérique. Efficaces
en une dimension, ces techniques s’avérent rapidement sans intérét dés que la dimension
augmente. Or le nombre de variables pour certains problémes est trés grand et peut méme
s’avérer si important que les progrés envisageables du calcul informatique ne seront
probablement jamais suffisants pour rendre ces techniques intéressantes.

Dans cette optique, une méthode de simulation statique, méthode dite de « Monte Carlo », est
trés prometteuse puisque sa vitesse de convergence est indépendante de la dimension du
probléme posé. En revanche elle fournisse non pas la solution numérique du probléme, mais un
intervalle de confiance la contenant avec une probabilité donnée.

[.5.2. Simulation Monte Carlo (MC):

Un nombre trés grand des problémes différents entrent dans cette catégorie.

L’amélioration de ’exactitude des résultats de Monte Carlo (MC) est non simplement possible
en principe mais également dans la pratique !
1.5.2.1.Définition

Dans le sens plus large, la simulation de MC signifie n’importe quelle simulation (ce n’est
pas nécessairement une simulation sur ordinateur) qui utilise les nombres aléatoires dans
’algorithme de simulation [47].

Les méthodes de MC, bien qu’utilisées depuis fort longtemps, ont pris une importance
croissante depuis leur mise en ceuvre par Von Neumann, Ulam et Metropolis a la fin de la
seconde guerre mondiale dans le but d’étudier les processus de diffusion (la simulation des
réactions nucléaires). Ces méthodes se prétent bien a la modélisation de tel processus dans la
mesure ou elle posséde un caractére purement stochastique.

L’idée d’employer 1’aspect aléatoire pour obtenir une réponse a un probléme scientifique est
réellement beaucoup plus ancienne que des ordinateurs.

Ces méthodes donnent un cadre de résolution numérique trés général, sans contraintes
théoriques et un cadre pour évaluer I’incertitude liée aux résultats. C’est pourquoi elles sont

appliquées a une grande variées de problémes.
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Les deux principaux types de problémes efficacement traités par la méthode de MC sont les
calculs d’intégrales, et les problemes de diffusion et collision : Ceci est rendu possible par la
propriété essentielle de pouvoir simuler des distributions de grandeurs aléatoires.
[.5.2.2.Terminologie:

Le terme «MC» est réellement extrémement large, et il y a beaucoup de chevauchement.

Le terme « Monte Carlo » vient en effet des casinos célébres a Monte Carlo. Quand 1’étude des
méthodes de MC est devenue trés sérieuse dans les années 40 et les années 50, quelqu’un a
pensé a la similarité d’employer des nombres aléatoires a I’aspect aléatoire dans les jeux a
casino, et appelé la méthode ensuite [48].

Un autre terme étroitement 1i¢ est la simulation stochastique, qui signifie la méme chose que
simulation MC. Quoique stochastique semble étre une limite plus descriptive, depuis les
chances des échecs sont beaucoup plus petits, la raison pour laquelle MC est répandue plus
largement.

Pour donner un exemple concret, les simulations de la dynamique moléculaires (DM) (en
revient sur cette méthode dan un proche paragraphe) qui décrivent 1’atomistique soyer en
principe complétement déterministe en nature. Mais dans la pratique, on emploie souvent des
nombres aléatoires dans (MD) aussi bien, les vitesses initiales d’atome sont habituellement
indiquées aléatoirement, ainsi ceci apporte un caractére a MC[48].

1.5.3. Génération des nombres aléatoires :

Nous avons vu que la méthode Monte Carlo est basée sur ['utilisation des nombres
aléatoires, C'est-a-dire tirés au sort. L’outil de base de la génération de nombre aléatoires en
général consiste en une séquence de nombres aléatoires indépendants et identiquement
distribués selon la loi uniforme sur I’intervalle [0,1] : gi — U(0,1).

Plusieurs méthodes numérique on été utilisées pour générer des nombres aléatoires, qu’on va
détailler quelques uns.
[.5.3.1. Méthode Congruentid :

Une méthode simple est populaire pour produire des suites de nombres aléatoires est la

méthode multiplicative ou congruentiel. Ici, un multiplicateur fixe C est choisi avec un germe

donné X, et des nombres suivants sont produits par multiplication simple [30,54] :

X, =(C.X,, +a,)MOD(N ) (1.22)

Ou X, est un nombre entier entre 0 et Ny« Il est important que la valeur du multiplicateur soit

choisie pour avoir ‘de bonnes’ propriété, des divers choix ont été¢ employés dans le passé. En
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outre, la meilleure exécution obtenue quand le nombre al€atoire initial X, est impaire.
L’expérience a prouvé que le générateur congruentiel d’un ‘bon’ algorithme congruentiel

linéaire est de 32 bits (le GONG) [30,55,56].
X, =(16807.X, )2 -1) (1.22)

[.5.3.2.Algorithme de décalage de Registre:

Une méthode rapide qui a été présentée pour éliminer certains problémes avec les
corrélations qui avaient €té découvertes avec une méthode congruentiel est le décalage de
registre ou I’algorithme de Tauswortes (Kirkpatrick et stoll, 1981) [30]. Une table des nombre
aléatoires est d’abord produite un nouveau nombre aléatoire est produit en combinant deux
nombres existants a partir de la table :

X, =X, — XOR= X, _, (1.23)

Laou p et q doivent étre correctement choisis si la séquence doit avoir de bonnes propriétés.
Le XOR est I’opérateur au niveau du bit exclusif - OR.
Les meilleurs choix des paires (p,q) sont déterminés par les trindmes primitifs donnés par :
XP+ X9+1= primitif (1.24)
1.5.3.3.Générateurs Trainés de Fibonacci :

L’algorithme de registrer est un cas spécial d’une classe plus générale des générateurs connus
ou le nom de générateurs trainés de Fibonacci. Des générateurs additionnels peuvent étre
produits par le remplacement exclusif - OR (-XOR-) dans 1’équation (1.23) par un autre
opérateur. Un générateur qui s’est avéré pour avoir de bonnes propriétés emploie I’opérateur de
multiplication :

Xo=X,p* X g (1.25)
Avec des valeurs plutdt petites de ‘compensation’, par exemple p=17, g=5. Des générateurs
plus complexes ont ét¢ également utilisée, par exemple une soustraction avec porte génératrice
composée de 32 bits’ ( Marsaglia et autre, 1990)[30], qui pour I’arithmétique est :
X, =X, =X, 45—C (1.26)

Si Xp>0, c=0

Si X, <0, X=X,+(2*%-5), c=1
Et le générateur, combiné soustraient avec le générateur de carry-Weyl (Marsaglia et autre,
1990) [30].

Z,=2Z, n=Ly5—C (1.27)

n—

Si 2,20, c=0
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Si Z, <0, Zy=Zy+ (2°%-5), c=1

Y= (Ya1 — 362436069) MOD 2°%.
Quand on travaille sur Microsoft Windows, il suffit d’introduire un germe n dans la fonction
RAN(n) ou RAND(n) pour générer un nombre aléatoire dans le programme Fortran
[.5.4. Applications de monte Carlo :

De trés nombreux secteurs scientifiques et technologiques ont désormais adopté ce type
d’approche connue sous le nom « méthode de Monte Carlo ».C’est en fait la puissance accrue
des ordinateurs qui a permis a ces méthodes de devenir opérationnelles et de se répandre dans
des secteurs aussi variés que la physique, tel que la biologie moléculaire et génétique, les
télécommunications, les réseaux, la recherche opérationnelle, la finance, et bien d’autres
encore [50]. En voici quelques exemples.

[.5.4.1. Intégration Monte Carlo:

On consideére un cercle inscrit dans un carré affiché dans un panneau relativement grand. 11 est
relativement simple de trouver ’air de carré, mais c(est difficile de trouver 1’aire de cercle ,
sans utiliser la géométrie, m et les formule difficiles que nous ayons vu la derniere fois a
I’école primaire.

Supposons que nous langons un grand nombre de fléchettes sur le panneau et compter le
nombre de fléchettes a I’intérieur du carré (n) rapporté au nombre de fléchettes a I’intérieur du
cercle (n*).si ’aire du carré est donné par V, alors la surface du cercle (I) peut étre approximé

par :
| ~—V (1.28)
n

C'est-a-dire, I’aire du cercle est approximativement égale du carré multiplié par une fraction
des fléchettes qui débarquent a I’intérieur de ce cercle.

Ceci est illustré sur la figure (1.29).

Fig.l.29. Illustration de la « méthode de Monte Carlo » pour trouver 1’aire d’un cercle.

-46-



Chapitre 1 Notions et principes fondamentaux ( Monte Carlo ) R. AOUATI

L’équation (I.28), est appliquée de plus a des fonctions compliquées et leurs simples
résolutions, constitue 1’hypotheése sur laquelle repose I’intégration MC. Les problémes
d’intégration concernant les fonctions compliquées sont réduits a 1’intégration des formes
simples et prennent un nombre suffisant d’échantillons. Comme les autres mesures statistiques
I’intégrale MC défini seulement une approximation d’aire.

Plus généralement I’intégration MC est seulement pratique si la fonction en question est
continue et s’il est possible de trouver une bonne forme simple. On va essayer de reformuler
une intégrale définie arbitrairement dans une forme qui peut étre facilement résolue en utilisant
MC.

Appliquons la méthode de MC au calcul de I’intégral |1 d’une fonction f sur[a;b]:

| = | f(x)dx (1.29)

D C—, T

Ou f (x) prend des valeurs continues et réelles dans [a,b], nous pouvons trouver ’aire V de
I’encadrement limité tel que I est enticrement située a I’intérieur de V. Il y a, cependant, une
méthode plus simple si nous pouvons prendre 1’avantage de certaines propriétés de 1’intégral
[57].

Nous pouvons définir une seconde fonction g(x) telle que :

1
E, a<x<b
9(x) = (1.30)

0 , autrement

De cette derniére on a jg(x)dx =1 (1.31)

Comme ¢a nous pouvant considérer g(x) a étre la fonction de la densité de probabilité (PDF).

Si on insére cette derniere dans 1’équation (1.30) on obtiendra :
b
| =(b-a)[ f (g0 (1.32)

Notons que g(x) et une PDF, on peut voir que I’intégration (1.32) est I’intégral défini de

variable stochastique multipliée par son PDF, d’ou nous avons :

| =(b- a)j f (x)g(x)dx = (b—a)E( f (X)) (1.33)
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. &) , ()
Ya : ;
1/(b-a) -~ \'/ :
i L, X
0 a b

Fig.l.30. : La ligne droite est g(x) et I’intégrale fini de a a b est (b-a)E(f(x)).

Comme c¢a l’intégral est simplement la largeur de I’intervalle multipliée par la valeur
moyenne de la fonction f (x).

Dans I’équation (1.33), le probléme n’est pas dans la forme qui peut étre résolu efficacement
en utilisant la méthode MC. L’autre avantage de cette interprétation statistique est que nous
avons maintenant une série d’outils algébriques pour déterminer la précision de I’intégration,
parce que nous pouvons calculer la variance de 1I’approximation MC.

C’est difficile de croire qu’il y a beaucoup de valeur en utilisant la technique MC pour
évaluer un intégrale a une dimension, mais pour des intégrales multidimensionnelles
(dimensions plus grand, plus de quatre (4)), alors la technique MC est préférée.
1.5.4.2. LaMarcheAléatoire:

Plusieurs processus physiques tel que le mouvement Brownien, le transport des électrons a
travers un solide, et les erreurs achever dans un ordinateur sont modelés comme une marche
aléatoire.

Dans ce model, plusieurs marches sont prises avec 1’indépendance de la direction de chaque
marche avec celle qui précéde. On part de 1’origine et on prend des marches de longueur (non
coordonnées) dans les directions x et y comme suit :

(AX1 , A1) J(AX2 s AY2),eneeeiiiiiaaa, (Axn , Ayn)
Ou il y a un total de N marches. La distance du point de départ R est relier a ces marches par :
R’= (AX|+AX; +...+AxN)* + ( Ay +Ays +...+ Ayn )

Maintenant tandis que cette dernicre relation est tout a fait générale pour n’importe quelle

marche prise, si elle est marche aléatoire lors c’est équivalent a un déplacement en avant ou en

arriere, ou bien a droite ou a gauche.

Ainsi pour la moyenne, pour un grand nombre de marches, la majorités des termes mixtes

dans I’équation vont s’annulés et on a :
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R* = AXHAXY +. . AAXN HAYHAY . AAYN
R*=N<v>>
RE=N"

Ou 1y est la racine carrée de la moyenne carrée de la grandeur de marche ou, la racine
moyenne carrée de la grandeur de marche.

Noté, qu’on obtient les mémes résultats pour des marches a trois dimensions.

D’apres la relation bien que la distance totale marchée soit Ny dans la moyenne, la distance
de départ est seulement N2 Trme -

Exemple : simulation de la marche aléatoire
Le tracé montre clairement que la méthode de choie des nombres aléatoires dans la direction de
la marche aléatoire ne donne pas un grand nombre de marche. Si de I’autre coté on fait le choie

aléatoire pour x et y dans Iintervalle [-V2, V2], alors on obtient un résultat qui est proche du

résultat théorique.

Figl.31. Marche aléatoire de 1000 étapes.

1.5.4.3. Interaction Electron-Matiere :

Le procédé de simulation MC est développé pour I’interaction du faisceau d’électrons
d’énergie d’ordre kilovolt et la perte d’énergie dans les cibles qui composent des couches
minces sur les substrats épais. Un tel calcul aune application directe a I’analyse chimique
quantitative des films ultra-minces dans la microsonde d’électron [58]. L’angle de diffusion
¢lastique est calculé dans la simulation de la trajectoire d’¢lectron avec 1’expression de
Rutherford pour la section efficace de diffusion, et la perte d’énergie entre les chocs élastique
est calculée avec 1’approximation de Bethe [58]. Cette application est tout notre intérét dans
cette these et elle sera plus détaillée dans le chapitre suivant. Le role important que les

méthodes Monte Carlo doivent jouer dans cette sorte d’étude est illustré sur la figure (I1.30). La
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science de base essaye de comprendre les mécanismes fonctionnant de base d’un phénomene.
La "théorie" est un ensemble de prétentions avec peut étre une formulation mathématique de
ces prétentions) que pouvez pas mesuré dans ‘‘expérience’’. Dans les meilleur des cas, le
raccordement dans la théorie et I’expérience est direct de sorte que I’interprétation de

I’expérience est non complexe.

Science de Base

vérification
UOTJBOIJLIDA

UOT)ORII0D ANJJ

A S V-, prétentio pee- Yoo LT i
THEORIE ————>/ MONTECARLO |

Fig.1.32. Le role des méthodes de Monte Carlo dans la science de base [46].
Cependant, le résultat calculé dépend de manieére compliquée et couplée sur toute la
physique de transport d’électron et de photon. Cette utilisation de la méthode de Monte Carlo
est décrite sur la figure (I.31). Dans ce cas-ci, la théorie ne peut pas fournir une description
mathématique précise et entiere de la physique microscopique et macroscopique. La théorie
peut, cependant, fournir I’intuition pour la conception des mesures. Les méthodes de Monte
Carlo sont une adjonction a ce processus aussi bien, servant dans les analyses de I’expérience

et de vérification ou d’infirmer de la conception.

Sciences Appliquées

5 EXPERIENCE |

__________________________________ _é_l

5 =

g =N

= <
Po--mmomhmm s [ intuition Pommm TS i
. THEORIE | ———> | MONTECARLO !
: | :
“““““““““ vérification """ TTTTTTTTTTooTos

\

Résultats pratiques

Fig.l.33. Le role des méthodes de Monte Carlo dans les sciences appliquées [46].
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[.5.5. La M éthode Monte Carlo Quantique (QMC) :
Il est d'usage de faire remonter a Fermi, en 1945, la possibilité théorique d'utiliser des
méthodes stochastiques pour résoudre 1'équation de Schrédinger. Cependant, d'un point de vue

pratique ce n'est qu'en 1975 que fut publié par Anderson [11] le premier calcul pour une
molécule (H, ) effectué a l'aide de marches aléatoires. Au cours des dernicéres années, les

méthodes Monte Carlo quantique se sont beaucoup développées. De nombreuses applications
ont ¢té présentées ; elles incluent entre autres la détermination de chemins réactionnels en
chimie organique [32,33], I'¢tude de clusters a grand nombre d’atomes [59,60], la
détermination de conformations de surfaces [61,62,63] etc.... La précision obtenue sur les
énergies totales est impressionnante ; elle est d'une qualité au moins comparable et souvent
meilleure que celle obtenue avec les méthodes traditionnelles de grande précision. La taille des
systémes traitables est également supérieure a celle des méthodes classiques.

Le terme Monte Carlo quantique englobe plusieurs méthodes. La plus simple des ces méthodes
est la méthode Monte Carlo Variationnel (VMC). Elle consiste a utiliser une méthode
stochastique d'intégration pour évaluer les valeurs moyennes des observables d'une fonction
d'essai. L'inconvénient de cette méthode, comme toute les méthodes variationnelles reposant
sur le choix d'une fonction d'essai particulicre, est que la précision du résultat dépend de la
qualit¢ de la fonction d'essai. Et, les méthodes Diffuson Monte Carlo (DMC), ou cet
inconvénient est presque totalement éliminé (structure nodale approchée) par une technique de
projection qui extrait la composante de I’état fondamental de la fonction d’essai.

Toutes les méthodes ont l'avantage qu'aucune intégrale ne doit étre calculée. Ceci permet
d'utiliser des formes de fonction d'onde dont I'intégrale n'a pas a étre connue. On peut donc se
servir de bases d'orbitales de Slater et prendre en compte la corrélation avec un facteur de la
arij

forme € , ce qui est extrémement difficile avec les méthodes analytiques.

-51-



Chapitre 1 Notions et principes fondamentaux ( Monte Carlo ) R. AOUATI

|.6. Conclusion :

On peut conclure de ce premier chapitre le suivant :

>

Les hétérostructures sont des composants importants a couse de leur intérét pratique
dans le domaine technologique et de la télécommunication. Dans la physique des
semiconducteurs ils sont apportés beaucoup de la mati¢re scientifique, des informations
et des application de la physique du solide et la mécanique quantique.

La technique CL est une technique trés importante et posséde un large domaine
d’application dans la pratique, parmi ces applications la caractérisation des
semiconducteurs hétérostructures dont les dimensions est de I’ordre de nanometre.
L’exploitation des informations contenues dans la technique CL nécessite une
modé¢lisation réaliste que possible de cette derni¢re pour des meilleurs résultats obtenus.
Une compréhension des phénomenes de I’interaction électron-matiere mise en jeux lors
d’une investigation par cette technique est indispensable pour cette modélisation, tel que
les phénomenes de génération et de recombinaison.

La méthode Monte Carlo reste la bonne méthode apte pour modéliser le phénomeéne de

I’interaction électron-matiére.

A partir de cette étude théorique qu’on a déja exposé dans ce chapitre, on va essayer de

construire un modele basé pour la technique CL basé sur la méthode Monté Carlo pour

caractériser les hétérostructures nanométriques.
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I1.1. Introduction :

Les ¢tudes modernes des nanostructures sont divisés en deux axes, le premier concerne les
outils expérimentaux, tandis que le deuxiéme s’intéresse a la simulation et aux approches
théoriques proposées pour comprendre les résultats expérimentaux d’une part, et de chercher
les paramétres qui rentrent en jeu d’autre part. les modeles analytiques existants jusqu’a
présent ne peuvent pas traiter les cas des multicouches, parce que les structures et les
propriétés physique changent au fur et a mesure du diffusion des électrons dans le matériau.
Donc, il ne reste que la simulation et les modeles numériques pour traiter les hétérostructures.

Nous souhaitons souligner que le but des simulations n'est pas de fournir un ajustement de
courbes aux données expérimentales plus mieux que celui de la théorie analytique, le but est
de créer une compréhension des propriétés et des processus physiques qui sont aussi
completes que possible, en se servant de la commande parfaite des conditions expérimentales
dans l'ordinateur et de la possibilité d’examiner chaque aspect des configurations de systéme
en détail. Le résultat désiré est alors I'¢lucidation des mécanismes physiques qui sont
responsables des phénoménes observés [69]. En regardons donc le rapport entre la théorie,
I'expérience, et la simulation on trouve qu’ils sont semblables aux cotés d'un triangle
(fig.I1.1), chacun est distinct, mais chacun est fortement reli¢ aux deux autres.

En observant la croissance rapide de la puissance d'ordinateur, étant couplé a la baisse
réguliére dans son prix, il est clair que les simulations sur ordinateur pourront faire augmenter

rapidement la sophistication pour permettre a des résultats plus subtiles d'étre trouvés.

La simulation

La nature

RN

Lathéorie , L’ expérimental

Fig.I1.1. La relation entre la théorie, I’expérience et la simulation [69].

Pour cette grande importance de la simulation dans le domaine scientifique, on a voulu

créer notre propre modele qui sera inspiré de la technique cathodoluminescence CL.
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La cathodoluminescence CL est une technique trés utilisée pour étudier les matériaux
semiconducteurs. Pour réaliser cette technique dans le cas des nanostructures il faut avoir une
interaction électron-matiére. Beaucoup de modeles analytiques ont été utilisés pour essayer
d’étudier cette interaction. De notre coté, et en tenant compte des avantages fournis par la
méthode Monte Carlo, on a préférer de proposer un modéle numérique dans toutes ses étapes
en se basant sur les propriétés de cette méthode.

On va utiliser un certain générateur de nombres aléatoires, qui sera la base d’utilisation de
la méthode de Monte Carlo dans notre modele.
I1.2. Générateur de nombres aléatoires :
I1.2.1. La fonction Ran :

La simulation Monte Carlo repose sur I’existence d’un générateur de nombres aléatoires
dont le prototype doit fournir des nombres issus d’une distribution uniforme.

Tous les langages (ou presque) disposent d’un générateur de nombres aléatoires. Les
syntaxes varient : Random () en PASCAL, ALEA () dans EXCEL,...etc.

Dans notre modéle numérique, on a choisi d’utiliser la fonction Ran () qui est la fonction
responsable de la génération des nombres aléatoires dans le langage FORTRAN.
I1.2.1.1. La définition de la fonction Ran :

La fonction Ran est définie comme étant la fonction d’exécution qui renvoie un nombre
aléatoire supérieur ou égal a zéro et moins d’un de la distribution uniforme. Cette fonction

utilise le générateur congruentiel linéaire suivant :

Xn+1 =T (Xn) = (@ Xpt+ €) mod m, n >0 dL1)

Ou : m=2" a=2843314861, c= 453816693 [2]

Sa période est bien str égale a m.

Notons que tous les nombres aléatoires générés par ordinateur sont des suites
parfaitement déterministes qui « apparaissent » comme aléatoires (pour les bons
générateurs) selon un certain nombre de tests statistiques. Pour se ramener a des nombres
réels compris dans I’intervalle [0,1], il faut diviser les entiers obtenus par m, et on obtient

un générateur de nombres réels qui semblent suivre une loi uniforme sur [0,1].
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I1.2.1.2. La syntaxe de la fonction Ran :

La syntaxe de la fonction Ran est la suivante [17] :

Le résultat = Ran (iseed) (IL.2)

Le terme iseed (germe en frangais), est la valeur initiale donnée pour faire tourner le
programme. Par défaut le germe est X, =0 [2].

Random_ Seed est la série de nombres entiers qui est utilisée pour réinitialiser le germe
pour la génération des nombres aléatoires. Il peut étre fourni par I'utilisateur avec une
formulation Lire (READ) directement, ou il peut étre généré automatiquement par I’horloge
du systéme. Aussi long que la capacité de I’horloge du systéme en faisant tic-tac, on obtient
des résultats différents a chaque fois que nous tournons le méme code.

A la fin de chaque simulation, un autre argument facultatif GET (obtient) est utilisé pour
mettre le germe a la valeur courante des germes (chaque fois qu’un nombre aléatoire est
produit le germe est réinitialisée intérieurement). Cela veut dire qu’une séquence successive
des germes aléatoires est utilisée pour I’ensemble entier de la simulation.

L'argument iseed devrait au commencement étre placé a une grande valeur (de préférence,
cette valeur doit étre une valeur impaire de nombre entier). La fonction Ran enregistre la
valeur dans 1’argument iseed pour qu’elle fera des utilisations postérieures pour calculer le
prochain nombre aléatoire.

Toutes les procédures aléatoires (Random, Ran et Random-number et les fonctions de
PortLib Drand, Drandm, Rand et Irand) emploient les mémes algorithmes et renvoient ainsi
les mémes réponses. Elles sont toutes compatibles et peuvent étre employées l'un pour
l'autre. L’ algorithme utilisé est un générateur linéaire multiplicatif principal du module M

(méthode de Congruence).

I1.3. Détails du modeéle :

Beaucoup de modeles analytiques on étés consacrés pour étudier 1’interaction de 1’électron
avec la maticre. Ils ont trouvé des relations qui donnent des résultats acceptables avec ceux
des expériences.

Ainsi, les modeles analytiques ne peuvent pas traiter d’une fagon fiable les structures les plus
compliquées, telle que les multicouches et nano structures en général. Il reste, donc, les

modeles numériques qui peuvent étre apte pour analyser et comprendre les nano structures
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Notre travail consiste a réaliser un modele numérique dans toutes ces étapes en se basant sur
des théories physiques connues.
I1.3.1. Les bases physiques :

L’interaction du faisceau d'¢lectrons avec la mati¢re solide, la dissipation d'énergie
d'¢lectrons et la génération des porteurs dans le solide sont de grande importance pour
l'analyse de la technique cathodoluminescence. La bibliographie donne plusieurs revues
détaillées a ce sujet. Dans ce paragraphe nous présentons une breve vue globale des bases
physiques que nous avons utilisées dans notre modele.

Le mécanisme des dispersions peut étre divisée en dispersion élastique et inélastique.
Comme résultat de ces derniers, la trajectoire des électrons est aléatoire.

Notre modéele de simulation est bas¢ sur deux points :

1- le tirage de nombres aléatoires (utilisation de la méthode MC) pour la détermination

de la trajectoire des électrons, la distribution et la position du choc.

2- L’effet de I’interaction inélastique qui se traduit par la perte d’énergie aprés chaque

choc de ce type (principe de la conservation d’énergie).
L’interaction de I’¢électron avec la matiere (S-C) peut étre analysée en employant le modele de
Rutherford qu’on va le présenter ci-dessous.
L’¢lectron pénétrant aura une certaine énergie apres sa traversé de la surface de

I’échantillon. Cette énergie est [25] :

E=E(I-y) (IL3)

Eoy : ’énergie de ’¢lectron avant la pénétration.
v : le coefficient de la rétrodiffusion du matériau considéré.

Cet ¢lectron va subir des collisions aléatoires et successives jusqu' a la fin de sa
trajectoire.

La distance entre deux collisions successives est [25] :

S=21n(R) (IL4)

R : un nombre aléatoire entre 0 et 1.

Remarque : si R=0 le programme de calcul rejette la valeur et choisis un autre tirage

A : le libre parcours moyen
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Le libre parcours moyen A est donné par la relation suivante [25] :

A= A (L5)
N,po
A: La masse atomique du matériau
N, : le nombre d’ Avogadro
p : la densité du matériau
o : la section efficace total de diffusion
La section efficace totale est donnée par la relation [25] :
zV[E+me | 4z
o=(521.10"" ){—} ~| . (11.6)
E]|E+2m,c o(0+1)

Ou:

Z : le nombre atomique de I’atome (Z=64 pour le GaAs qui est supposé en tant qu’un élément,
ainsi Zgaas= ZcatZas) [19,64]. Le méme procédé pour le AIAS qui est aussi supposé en tant
qu’un ¢lément, ainsi Zajas= Za+tZas= 46.

E : ’énergie de 1’¢lectron incident (keV)

0 : Le parametre d’écrantage.

Avec [65] :

Z 0.67

5=(34.107).
( )—¢

(IL.7)

L'angle a qui caractérise un événement particulier de dispersion peut étre obtenu a partir de
la probabilité de la dispersion élastique dans un intervalle particulier d’angles
(0 a a), qui peut étre dérivé de 1’équation (I1.6) [25].
Ainsi, un rapport obtenu a partir de la probabilité de distributions est [25] :

cosa =1 —ﬂ (I1.8)
I1+0—-R

on prend un angle 6 (aléatoire), puis on compare apres chaque collision les deux
angles (0 et o) pour connaitre si la collision est élastique ou inélastique [64].

La correction relativiste dans 1’équation (II.6) peut étre ignorée pour des énergies

d’¢lectron moins de 50 keV, c.-a-d., pour la plupart des travaux du MEB. Pour des énergies

plus élevées, la correction relativiste de la section efficace est considérable et devrait €tre

-58-



Chapitre 11 Modélisation R. AOUATI

appliquée. Le modele de diffusion de Rutherford est assez exact pour les énergies de
I’¢électron de 20 a 50 keV pour les solides de nombres atomiques bas.

Diffusion des électrons a travers les puits quantiques :
Puisque les dimension des couches étudiée sont de I’ordre de nanometre, il est préférable et
obligatoire d’utiliser la mécanique quantique en résolvant 1’équation de Schrédinger pour
calculer le taux de transmission T et de réflexion R a travers les parois des puits quantiques et
des barrieres des potentiels.
Si la barriére de potentiel (Vmax) est supérieur a 1’énergie de I’électron il existe un coefficient
de transmission T non nul, que 1’on appelle communément la transparence de la barriére de
potentiel, et un coefficient de réflexion R aussi non nul, sachant que T+R=1.C’est
é¢videmment 1la Deffet le plus spectaculaire, car une telle barricre est rigoureusement
infranchissable en mécanique classique. Cette effet nommé d’une fagon imagée « effet
tunnel », a joué un role important [49].

La barriére rectangulaire est définie par :
V(X) = Vo pour 0 <x<a
V(x)=0 pour Xx<0etx>a

a) le cas ou E< Vp:

Le traitement est trés voisin de celui du puits rectangulaire, Dans les régions (I) et (III) pour

les quelles V est nul, nous avons les solutions :

v, = Ae™ + Be ™
Vo = ek
Kk = 2;1“'25
A V(X
Vo
E
I 11 I
> X
0 a

Fig. 11.2. Barriére de potentiel rectangulaire (E < Vo) [49].

Dans la région (I1), ou I’équation de Schrodinger s’écrit :

d’w 2m
ax —h—z(Vo -By =0
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2
donc : c(jjxl';/ ~a’y =0
2m(V, —E)
avec a= .

nous avons la solution :
w, = Ae™ +Be ™

les conditions de continuité de y et de W' fournissent les relations :
A+ B=A+B
ikK(A-B)=a(A -B))
Ae? +Be ™ =1

a(Ae® —Be ™) =ik
ce qui donne: 4A=e 1+ K)(1 + _ﬁ) +e”(1- K)(] - .ﬁ).
a ik a ik

Il est facile d’en déduire la transparence [49] :

! Ve sh?aa

=l+—0
T 4E(V, - E)

T= 4EV, —E) (IL9)
4EQV, - B) + Vs 2m, - E))
On a: R+T=1
Donc le coefficient de réflexion s’écrit [49] :
R=1 4E(V, —B) (11.10)

4EQV, — B)+Vysh’ ([ 2mY, — B))
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b) Dans le cas ou E > Vjp:

A Vi

Vo

v
b

Fig. I1.3. Barriere de potentiel rectangulaire (E > Vo) [49].

dans ce cas la transparence s’écrit [49] :

4E(E-V,)

) AE(E-V,)+V. sinz(:\/M)

Et le coefficient de réflexion s’écrit [49]:

T

(IL.11)

4E(E-V,)

4E(E -V,)+V sin 2(}";‘\/M)

R=1

(IL12)

I1.3.2. Les étapes de calcul :

Le travail réalis¢ dans ce sujet peut étre divisé en deux parties, la premicre partie
concernant la caractérisation d’une hétérojonction a puits quantique AIASYGaAsAlIAs dont le
dimension du puits quantique de GaAs est de 1’ordre de centaines de nanometre.

La deuxieme partie est consacrée a 1’étude et la caractérisation d’une hétérostructure a trois
puits quantiques ou multi-puits quantiques AIAS/GaASAIAS/GaATAIAS/GaAFAlAs, dont les

dimensions sont de I’ordre de dizaines de nanomeétre.
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I1.3.2.1. Puits quantique perpendiculaire (AlAs/GaAs/AlAs) :

Un électron d’énergie Ey frappe 1’échantillon de AIASGaAS/AlAs a ’origine et a 90° de sa
surface. Le premier événement d’interaction est supposé de se produire a 1’origine. Si
I’¢électron continue a pénétre dans I’échantillon, la direction et I’énergie sont enregistrés ou
bien sauvegardés dans le programme. On prend en considération les parameétres physiques de

chaque couche parmi les trois couches de I’échantillon selon la position z (Figure (IL.4)).

Electron
incident
‘ l —» X
1°° couche
AlAs
éme
2™ couche GaAs Puits
3%M couche AlAs
vZ

Fig.11.4. Hétérojonction AIAS/GaAs/AlAs
Dans notre calcul nous sommes intéressés par la génération des pairs électrons-trous
produites pendant la collision des €lectrons incidents avec les atomes du matériau.
I1.3.2.1.1. Trajectoire des électrons :
L’¢lectron prend les parameétres physiques de AlAs, est commence a faire des chocs

inélastiques ou élastique avec les atomes de la matiére cible.

FElectron incident

X

AlAs

7 . 9

a géneration d’une paire (é-h)

Fig.I1.6. Calcul de la profondeur de pénétration.
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Pour simplifier le calcul, on prend deux dimensions (X,Z). Les coordonnées cartésiennes du

point du choc, sont calculées a partir de la relation suivante (I.11) :
{ X; = S; cos 0; (I1.13)
z; = S;sin 0;
Avec S; est la distance entre deux collisions successives calculée a partir de 1’équation (11.4).
Si z; est appartient & la deuxiéme couche (GaAs) I’¢lectron prend dans ce cas les parametres
physiques de GaAs et continue sa trajectoire et enfin lorsque zi est appartient a la troisiéme

couche I’¢lectron prend les parametres d’AlAs.

I1.3.2.1.2. Profondeur de pénétration :
'max qui est la distance la plus grande qui peut étre parcouru par un €lectron incident comme il
est illustrée dans les figures (I1.6) et (I1.7).
Donc :
(tman)i = [ (%0)” +H(z)]"? (11.14)

Avec (Xn, zn) sont les coordonnées cartésiennes du point n qui correspond a la distance la
plus grande.
Donc, et pour un faisceau électronique qui contient ng €lectrons pénétrants dans I’échantillon,

la profondeur de pénétration sera la moyenne des (Imax)i

nel
Z r.maxi
_ =l

R = (IL.15)

Ny
Apres avoir calculer cette profondeur, on a fait entrer les relations (1.3), (1.5) et (1.6) (les
relations des parcours électroniques calculés d’apres: Wittry-Kyser, Everhart — Hoff et
Kanaya — Okayama) dans notre programme pour qu’on puissent faire une comparaison entre
le parcours trouvé par notre modele pour le AIAs et GaAset ceux trouvés par ces chercheurs,

(notre modele est confronté les deux modeles, Wittry-Kyser, et Kanaya — Okayama).

11.3.2.1.3. Profil de distribution (génération des porteurs en excés):
Pour calculer le profil de distribution on a poursuivi les étapes suivantes :
-calcul de nombre des paires (An;) généré dans chaque zone.
- nous introduisons la correction due a la diffusion des porteurs (e -h) (grace au gradient de
concentration) dans le puits quantique de GaAs. La probabilité pour que un électron traverser

une distance zi s’écrit :
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Zj

Poc e Wn (11.16)

zi : distance traversé par un électron dans le semiconducteur.

Ln : longueur de diffusion de I’électron dans un semiconducteur.

Donc, lorsque les électrons pénétrent le puits quantique de GaAsils sont confinés dans cette
puits, et la concentration des pairs (é-h) est augmente.

-Calculer la surface rectangulaire S pour chaque zone.

La concentration dans la zone 1 sera :

Ci=An;/S (11.17)

C’est pour ¢a, qu’on a été obligé de faire une autre répartition (Fig.I.7) qui est basée sur la
division théorique de 1’échantillon en un nombre de zones horizontales, 21,72, 7Z3,...Zn.
(parce que dans ce cas, chaque pair (é-h) qui appartient a une telle zone a la méme distance de

la surface, ce qui permet de calculer le signal cathodoluminescence ultérieurement)

\<—o~

Z, An, T
7z / Any E
Z; - 1 Ans| AlA
Z i Ang| | S
Zs / Ans| y
Ze Ang ?
Z; ) An; GaAs
Zs '& Ang i
| |
— . AlAs
. / i
Zn , An, ¢

Fig.I1.7. Zones horizontales pour calculer le signal CL.

0 : Angle de valeur aléatoire.
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11.3.2.1.4. Calcul de signal CL (recombinaison des porteurs en exces) :

Dans ce calcul nous essayons de déterminer I’allure de I’intensité de la cathodoluminescence
en fonction de 1’énergie d’accélération.

Aprées la division de I’échantillon comme il est montré dans la Figure (I1.7), a chaque zone,
une quantité de paires électron trou (An;) est générée. Mais [’intensit¢ de la
cathodoluminescence I¢p , vient seulement de la recombinaison radiative des porteurs en
exces due au GaAs. Dans le cas d’AlAs la recombinaison est non radiative et donc on ne prend
pas en considération dans le calcul de signal I¢p , sauf les porteurs qui sont trouvés prés du
puits quantique, dans ce cas il y a une probabilit¢ non nul pour que ces porteurs peuvent
diffuser vers le puits (GaAs) et se recombinnent d’une fagon radiative.

-dans notre cas, et a couse des phénomenes de confinements, on a supposé que touts les

porteurs An vont se recombinent, et par conséquent le signal cathodoluminescence est donnée

o0

par : lo o I ANn(z)exp(- az)dz (I1.18)

0

a : est le coefficient d’absorption.
En utilisant les couches proposées dans notre modele (fig.I1.8) cette intégrale devient une

sommation sur le nombre de couches et on a alors :
n —JZ*E
lee =D, Anje &
i=1
= Ane “" + An,e “? + ..+ An,e "
::CL4+CIQ+”.+CIm.

Remarque: dans le cas de la théorem de Shockly-Read-Hall, I’intensité de la

cathodoluminescence est donnée par:

exp(— az)dz

le terme (An/1,) est le taux de recombinaison dans le cas d’un échontillon massive.
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I1.3.2.1.5. Organigramme :
Le programme a ¢été écris en langage FORTRAN, l'organigramme du programme est

représenté si dessous :

\ 4

Injection de Eo,n , le germe (n)
Epaisseurs d’AlAs et de GaAs

\ 4

Introduction des paramétres physiques d’AlAs :
Ln P Ee-h > Z, M

A 4
Collision (S, 0)

A 4

Production de paire

E=E)— Ecn
A 4
Calcul de (x . 2)
Choix
A 4 dun
autre
v électron
parameétres [« dl<z<d2 < —| paramétres
GaAs d g AlAs
Oui Y Non
E> Ee—h
v v v
Profondeur Calcul deAn Trajectoire
A 4
Calcul de I
v
Fin
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I1.3.2.2. Multi puits quantiques paralleles :
Considérons le cas d’un électron incident d’énergie E, paralléle par rapport au puits
quantiques, frappe une face plane de I’échantillon (multi puits quantiques) comme il est

montré dans la figure (I1.8).

Electron
incident Volume de
. . . . . génération
AlAs GaAs| AlAs GaAs| AlAs GaAs AlAs
E puits1 E barl E Duitszi bar2 E Duits3i
V2 distl  dist2  dist3  dist4  distS  dist6

Fig.I1.8. Multi puits quantiques paralleles
AlAs/GaAs/AlAs/GaAs/AlAs/GaAs/AlAs.

On fait déplacer le faisceau électronique le long de la surface de 1’échantillon, le volume de
génération est assimilé a une sphére, parce que 1’énergie d’accélération E, est faible.
L’¢électron frappe 1’échantillon dans la région d’AlAs au départ est commence a faire des
collision inélastique et apres chaque collision I’¢lectron perd une partie de son énergie en

produisant une paire €lectron-trou.

I1.3.2.2.1. Trajectoire des électrons :

Les coordonnées cartésiennes du point du choc, sont calculées a partir de la relation suivante

(H.l 1) : { Xi= Si sin Oi (II.19)

Zi = Si COS 91

Avec S est la distance entre deux collisions successives calculée a partir de I’équation (I1.6).
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Electron incident

Fig.I1.9. Représentation de ryax.

11.3.2.2.2. Profondeur de pénétration :
rmax qui est la distance la plus grande qui peut étre traversé par un électron incident est
illustrée dans les figures (11.20).

Donc :

(fmax)i = [ (%n)” H(z0)']" (11.20)

Avec (xp, Z,) sont les coordonnées cartésiennes du point n qui est le point qui correspond a
la derniére paire (é-h) générée par 1’électron i.
Pour un faisceau électronique qui contient ng ¢lectrons pénétrant dans 1’échantillon, la

profondeur de pénétration sera la moyenne des (Tmax)i

R =11 (I1.21)

11.3.2.2.3. Calcul de nombre de paires (An;) généré:

D’abord notre échantillon est un hétérojonction a trois puits quantiques de GaAs paralleles
donc il y a trois régions de type GaAs sont des puits quantiques et quatre régions de type
AlAs, donc il y a deux barriéres de potentiels rectangulaires comme il est montré dans la

figure (I1.10).
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Les séquences de calcule sont les suivants :

barriere puits
de potentiel quantique
<----» <----»
Ec
Ev

AlAs GaAs AlAs GaAs AlAs GaAs AlAs

Fig.I1.10. Représentation énergétique de I’hétérojonction a puits quantiques

- Lorsque le faisceaux électronique balaye la surface de I’échantillon une quantité des paires

¢lectron-trou (An;) générées dans chaque région , on a donc : (An;), (Any), (Ansz), (Ang),

(Ans), (Ang), (An7) sont les paires(é-h) généré dans les régionsl1,2,3,4,5,6, et 7 respectivement,

comme il est montré dans la figure (I.11).

Electron
incident déplacement .
v v v v v v v R
Anl An2 | An3 | An4 | An5 | An6 An7

Fig.I1.11. Séquence de calcul de nombre de paires (An;) généré.
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- Dans notre modgele, la diffusion des électrons se fait a travers les barricres (AlAs) par les
phénomenes de transmission et de réflexion (T#0 et R#0), la réflexion et la transmission peut
se fait plusieurs fois selon la duré de vie de 1’électron qui est déterminée par la longueur de

diffusion (Ln) et la largeur de barriére (d) figure (I1.12).

V(x)
A

Vo BC

R R

_>.. 4_
T «—— oo —+—>T

A 4

Fig.I1.12. Electrons dans une barriére de potentiel.

Lorsque les électrons traversent la barriére de potentiel, le coefficient de transmission par
I’effet tunnel est donné par la relation suivante :

4E(E-V0)
4E(E-V,)+Vysin [ {2m(E-V,)]

Vo : potentiel du barriére rectangulaire.

T=

(I1.22)

E : I’énergie de 1’¢lectron.

d : épaisseur de barriére du potentiel.

Dans le cas de la réflexion de ces ¢€lectrons sur les parois de cette barriére, le coefficient de
réflexion s’écrit :
4E(E-VO0)

AE(E-V,)+V,; sinz[:\/W—VO)]

R=1

(I1.23)

Une fois que I’¢électron entre dans le puits quantique (GaAs), il sera confiné, ¢’est-a-dire il fait

des réflexions totales entre les parois du puits quantiques (T = 0 et R =1), figure (I1I.13).
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V(x)
A
—1V
E
v E;
v E;

X

»
»

AlAs 0 GaAs d AlAs

Fig.I1.13. Electrons confinés dans un puits quantique de GaAs.
I1.3.2.2.4. Calcule le signal cathodoluminescence :

Dans ce calcul nous essayons de déterminer 1’allure de [Dintensit¢ de la
cathodoluminescence en fonction de longueur de 1’échantillon (la distance X) pour les faibles
énergies (entre 0.5 et 2 keV) dans un échantillon a multi-puits quantiques
AlAS/GaAs/AlAS/GaAS/AlAS/GaAF Al As.

- dans notre modele de simulation nous supposons que toutes les porteurs générés dans
chaque région sont localisés a un profondeur d, tel que : d = Rmax /2.

- En principe l’intensité de signal cathodoluminescence Icp vient de la recombinaison
radiative des porteurs en exces dans les régions des puits quantiques de GaAs, donc I¢p
représente un maximum dans les régions de GaAs, au contraire I¢p est nul dans les régions
d’AlAs, mais avec les corrections suivantes :

- la premiere correction due a la diffusion des porteurs qui sont prés des puits quantiques
(grace au gradient de concentration) dans ce dernier ou ils se recombinent d’une fagon
radiative donc I’intensité I¢p croit au voisinage des puits quantiques.

- la deuxieme correction est due a la transmission des électrons dans les puits quantiques de

GaAs. Le signal cathodoluminescence est donnée par :

l o o TAn(X)exp(— ax)dx

0
En utilisant les couches proposées dans notre modéle (fig.I1.12) cette intégrale devient une

sommation sur le nombre de couches et on a alors :

n=7
lee =, Anje
i=1

—ad —ad

+ An,e ™ + ..+ An,e

l o Ane

| o = CL{+CLy+CL5s+CL4+...+CL 1.
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I1.3.2.2.5. Organigramme:

A 4

Injection des paramétres physiques
( Nel, EO, Ln, di, Eg, a,..)

A

\ 4

Choix aléatoire du pas et de
direction (0)

l

Calcul de (x,z)
(Monte Carlo)

Changer la distance x

\ 4

Calcul de taux réflexion de et taux de
transmission

A 4

Calcul de profondeur de
pénétration

Calcul du signal CL

\ 4

\ 4

Fin du programme
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Le tableau (II.1) englobe un certain nombre de paramétre de GaAs et d’AlAs qui

étaient utilisés dans nos calcules :

Paramétre GaAs AlAs
a(A) 5.63 5.66

M (g.mole™) 144.64 101.90
p (g.cm™) 532 3.717

Z 64 46

Ecy (V) 4.6 6.45
Eg (eV) 1.42 2.15

& 12.90 10.06

Tab.II.1. Données numériques de I’arséniure de GaAs et AlAsa 300 k.
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11.4. Conclusion :

» Dans ce chapitre un modele de calcule Monte Carlo des trajectoires électroniques et
de la profondeur de pénétration ainsi que l'intensité de signal cathodoluminescence
est présenté pour deux hétérostructures a puits quantique de la famille
AlAs/GaAs/AlAs, et a multipuits quantiques.

» Ce mode¢le prend en compte les paramétres du matériau (coefficient d'absorption,
longueur de diffusion, les largeurs des puits quantiques et 1'énergie d'accélération des
¢lectrons incidents.

» Le modele proposé prend en consécration des effets quantiques, tels que la
transmission et réflexion a travers les barrieres (AlAs), ainsi que le confinement dans
les puits quantiques (GaAs), en utilisant la mécanique quantique (résolution de

N
r

1’équation de Schrddinger avec les ondes planes y (r)= Ae'

Pour montrer la consistance du modele le troisiéme chapitre est consacré aux résultats

obtenus.
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I11.1. Introduction :
Dans ce chapitre, on présentera les résultas de calcul concernant les trajectoires des

¢lectrons, la profondeur de pénétration, le profile de distribution sous l’influence de
I’épaisseur de puits quantique et la longueur de diffusion des électrons, ainsi que le signale
CL dans I’hétérostructure a puits quantique AlAs/GaAs/AlAs.

Dans le but de prévoir les paramétres responsables de variation de signal CL et méme dans
I’imagerie CL on présentera les résultats de simulation basés sur notre modele concernant le

calcul de signal CL dans une hétérostructure a multipuits quantiques.

[11.2. Trajectoire des électrons:
La figure (III.2) représente des trajectoires pour différents nombres d’électrons pénétrants

dans I’échantillon d’AlAs/GaAs/AlAs. Alors, que la figure (III.1) représente ces trajectoires

pour différentes valeurs de Ey, sachant que la largeur de puits (GaAs) est d =500 nm.

X(um) X(pm)
-0,50 -0,25 0,00 0,25 0,50 -0,50 -0,25 0,00 0,25 0,50

0,0 1 1 ] 0,0 1 I - 1 ]
221 AlAs 3 051 AlAS =

1, -10

_ﬁ GaAs 151GaAs

B -2,0 -

20 AlAs Sa1AlAS =
30 30 =

35 -354

e

48 »5:0-

-5,0 -5,54

-55 -6,0

-6.0 65

6,5 -7:0-

7,0 -754

7,5 8,0

8,0 -8,54

-85 -4 -9,04

b 1053 Z(pm) (b)
-10,0 4 (”’m) (a)

X(um)
-0,50 0,25 0,00 0,25 0,50
010 1 L 1 ]
054 AlAS

9,5

23 Z(um) == (¢

Figlll.1. : Les trajectoires des 5 électrons pénétrants dans le AlAs/GaAs/AlAs pour :
(a) Ep=10KeV, (b) Eg=25KeV, (c) Eg=40 KeV.
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AlAs
AlAs

GaAs
GaAs

AlAs
AlAs

204 Z(um)

AlAs
AlAs

GaAs
GaAs

AlAs
AlAs

30) Z(um) (d)

Figlll.2. Les trajectoires des électrons pénétrants dans le AlAs/GaAs/AlAs pour Eq =25KeV:

(a) pour 5 électrons,(b) 10 électrons,(c) 15 électrons, (d) et 20 électrons.

On peut remarquer facilement que :

- La trajectoire de 1’¢lectron est aléatoire.

- La trajectoire et le volume de génération dépendent de I’énergie d’accélération des €lectrons.

- Le volume de génération prend une forme de poire.
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111.3. La profondeur de pénétration :
[11.3.1. Profondeur de pénétration pour AlAset GaAs:

Les figures (II1.3) et (II1.4) représentent la profondeur de pénétration calculée par notre
modele pour le AlAs et pour le GaAs respectivement, et la comparaison entre les profondeurs
de pénétration trouvées par le modele de Wittry et Kyser (relation (I.3)), le modele de
Everhart et Hoff (relation (1.5)), et celui de Kanaya et Okayama (relation (I.6)).Pour notre
modele il est bien clair que la profondeur de pénétration des électrons incidents croit en

fonction de I’énergie d’accélération du faisceau incident.

12 4

—m— Kanaya et Okayama

] —e— Everhart et Hoff
10 H —+— Wittry et Kyser /v
E +

—v—modele proposé

Porfondeur de pénétration(um)

Energie d'accélération E (keV)

Fig.I11.3. Profondeur de pénétration en fonction de Ej pour le AlAs.

104

—m— Kanaya et Okayama
—e— Everhart et Hoff
8 —+— Wittry et Kyser

—v— modéle proposé

Porfondeur de pénétration(um)

Energie d'accelération E (keV)

Fig.l11. 4. Profondeur de pénétration en fonction de E¢ pour le GaAs.
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Donc on peut conclure que la profondeur de pénétration calculée par notre modéle numérique

pour le AlAs et GaAs est similaire a celles obtenues par Wittry — Kyser [65] et Kanaya —

Okayama [18], bien qu’elle est un peu écartée de celle de Everhart — Hoff [20].
[11.3.2. Profondeur de pénétration pour AIASGaAS/AlAs:

La profondeur de pénétration est aussi calculée en fonction de 1’énergie d’accélération pour
I’hétérostructure a puits quantique AIASGaAS/AlAS, pour trois valeurs du puits quantique de
GaAs, d =lpm, 2um et 3um. Pour bien distinguer et comparer I’allure de profondeur de

pénétration d’AlAs/GaAs/AlAs on fait présenter en plus la profondeur de pénétration de

GaAset celle d’AlAs.
11+
g 1 — GaAs
S 107 —AlAs
g 9 - —— GaAs/AlAs/GaAs
= o]
% 4
c 77
\Q) 1
o 6
Q) B
E 5 couche3 AlAs
5 ]
D 4o
g ]
S Z
S 24 =
o 1 1 = couche2(puits quantique, aAs
1 couchel y AlAs
0 ———— T T—— T —— 77—
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45

Energie d'accélération E (keV)

Fig.l11.5. Profondeur de pénétration en fonction de 1’énergie d’accélération

Eo dans le AlAs/GaAs/AlAs pour un puits quantique de Ipum.

11~

10 1 —— GaAs

—_ i

c ] ——— AlAs

7:3 94 ——— AlAs/GaAs/AlAs

o

= 84

(U -

= 7

\qc_) 1

X 6+ (%]

o E couch3| <

() 5 - <

° j

5 44

() B

-g 31 o’ %)

Ke] ] 74 . ) <

o 2] P couch2(puit quantique) | §

o 1 [}
E couchl :_t(

o+ -

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45

Energie d'accélération E (keV)

Fig.l11.6. Profondeur de pénétration en fonction de Eg
Eo dans le AlAs/GaAs/AlAs pour un puits quantique de 2um.
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114
i — GaAs
’é\ 10 + —— AlAs
3 9 — AlAs/GaAs/AlAs
c ]
el 8 -
§ |
3 2
S 6 - <
gi ] couche3
) 5
© |
5 4
() 4
© 3 [%]
S - 724 couche2(puit quantique) 3
Y— 2_ // o
9 ] ///
[a 14 = %)
] couchel | <
<
+—---—¥¥+—7—"-
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45

Energie d'accélération E (keV)

Fig.l11.7. : Profondeur de pénétration en fonction de 1’énergie d’accélération
Eo dans le AlAs/GaAs/AlAs pour un puits quantique de 3um.

La profondeur de pénétration d’AlIASGaAs/AlAs rapproche de celle d’AlAs dans le premier
cas qui correspond un puits de 1 pm), lorsque les électrons pénétrent le puits quantique de
GaAs on peut remarquer que 1’allure de profondeur d’AIASGaASAIAs est déviée vers 1’allure
de GaAs, cette déviation est bien clair dans la figure (II.7) dont la valeur du puits est égale a
3um.

Quand les ¢€lectrons pénétrent la troisiéme couche (AlAS) , on ne peut pas avoir un retour total
de I’allure de AIAYGaAs/AlAs vers 1’allure d’AlAs, c¢’est-a-dire elle ne coincide plus avec
I’allure de AlAs, parce que, lorsque les électrons sortent de puits avec un trajet qui différe de
celle de AlAs , donc la déviation de I’allure de AIASGaAs/AlAs augmente quand la largeur de
puits augmente mais cette déviation est continue méme dans la troisiéme couche d’AlAs et
elle ne coincide jamais avec 1’allure d’AlAs. Au contraire, si les dimensions de puit quantique
diminuent & ’échelle nanométrique on ne peut pas observer une déviation, et dans ces cas,
I’allure de profondeur de pénétration de AlASGaAs/AlAs coincide pratiquement avec celle de
AlAs.

On peut donc conclure qu’il est tres difficile d’observer la déviation de la région de puits
quantique a travers 1’allure de profondeur de pénétration dans le cas de faible dimension de

puits quantique (1’échelle nanométrique).
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[11.4. Profil dedistribution :

[11.4.1. Influence delalargeur du puitset delalongueur dediffusion :

Afin d’illustrer la sensibilit¢ de notre modéle de simulation Monte Carlo, nous exposons
dans les figures 8,9 et 10 le profil de distribution des porteurs en exces en fonction de la
profondeur de pénétration pour 1’hétérostructure a puits quantique AIASGaASAlAs.

Le calcul a été fait pour trois largeurs différentes du puits quantique : d=100, 500 et 750nm,
ainsi que pour quatre valeurs de longueur de diffusion Ln des porteurs en exces dans chaque
puits quantique.

On peut remarquer facilement qu’il y a une singularité dans la courbe de chaque figure dans
la région de puits quantique de GaAs. Cette singularité est due au phénomeéne de confinement
des ¢électrons qui est traduit par une augmentation de concentration des porteurs en exces dans
le puits quantique, cette singularité augmente proportionnellement avec la largeur du puits
quantique, et la longueur de diffusion, ce qu’il méne a une augmentation remarquable de la
concentration des porteurs en exces (An) dans la région du puits quantique.

Les ¢lectrons diffusés sont les électrons localisés prés du puits quantique parce qu’ils ont une
grande probabilité de passer vers le puits, au contraire pour les électrons qui sont situés loin

du puits quantique.

100 - AlAs GaAs AlAs
4 1 sans puits
3 2 Ln=100nm
83
2 3 Ln=400nm
4 Ln=1000nm
~~
© 67 4 1
=]
N
c
<
50
33 1
T T T T T T T T T T T
0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6

profondeur de penetration Z(um)

Fig.l11.8. Profil de distribution des porteurs pour un puits quantique de 100nm
et E()= 10KeV.
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Fig.I11.9. Profil de distribution des porteurs pour un puits quantique de 500 nm

An(u.a)

et E.—=20KeV.
160 AlAS | GaAs AlAs
i i
88
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Fig.I11.10. Profil de distribution des porteurs pour un puits quantique de 750 nm

et Eg=20KeV.
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D’autres chercheurs ont trouvé des résultats similaires, figure (I11.10.bis) [66].

[ T I 1

DEPTH (pm)

Fig.l11.10.bis. La dose d’énergie d’accélération (dE/ds) en fonction de la profondeur pour une
hétérostructure GaAlAs. régionl-Gag7Alg3As, région2-GagosAly osAs (cavité laser), région3-
Gag7Al3As, region4-GaAs (substrat) [66].

[11.5. Signal cathodoluminescencelc, :
[11.5.1. Signal cathodoluminescence dansle AIAS/GaAg/AIlAs:

La forme générale des courbes Icr(Eo) est similaire pour tous les modéles utilisés dans le
cas d’un simple échantillon, I’allure présente en général un maximum, elle est déterminée par
la génération et la recombinaison des porteurs a faible énergie d’accélérations et par

I’absorption des photons a hautes énergies d’accélération figure (II1.11) .

—-e—-- GaAs
100 —— AlAs/GaAs/AlAs
90 P el
- /' ‘.\

—~ 80+ . el
< E 4 ~.
= 704 e ~.
O - J
O 60 /
\9 . ’,
% 50 K
oy T ,'
S 40+ .
IS i

30
20 A

104 /\
0+ -

T T T T T T T T T T T T 1
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45

EO(keV)

Fig.l11.11. Icp en fonction de I’énergie d’accélération Eq de GaAs et AlIAs/GaAs/AlAs pour
un puits de largeur d=500nm, et (Ne=100,a=5.10’cm™, Ln=1000nm)
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Dans le cas d’une hétérostructure a puits quantique AIAYGaAJAIAs, I’allure est différent de
celle de GaAs, a cause de la recombinaison non radiative des porteur en exces dans les deux
régions d’AlAs, en principe, on va avoir un signal cathodoluminescence dans la région de
GaAs seulement, mais dans la réalité, il y a un signal CL a c6té de puit quantique avant
Ey=17KeV, a cause de phénoméne de diffusion des porteurs vers la couche GaAs.

Donc I’intensité de la cathodoluminescence sera nulle (pour 0<E(<17 KeV) a I’exception de
ceux qui sont situés prés du puits quantique ces porteurs ont une probabilité élevée pour

passer vers le puits quantique ou I’intensité CL sera considérable.

[11.5.1. Influence delargeur du puits quantique:

100

——d=0.1ym
——d=0.3um
86 d=0.5um
714
G
>
~ 57
O
‘O
= 43
[0
c
z
c 29 H
14
0 T T T T T T T T T 1
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45

E,(keV)

Fig.l11.12. Icp en fonction de 1’énergie d’accélération Ey de AIAYGaAS/AlAs pour différentes
valeurs de puits quantique.

(N=100¢, a=5.10°cm™', Ln=1000nm)
Icr augmente a chaque fois quand la largeur de puits quantiques de GaAs augmente, parce que

la zone de GaAs (le puit quantique) représente la région de la récombinaison radiative donc il

est logique que I’intensité de Signal CL croit.

-84-



Chapitre II1 Résultats et discussion R. AOUATI

[11.5.2. Influence delongueur dediffusion :
Un des parametres de volume les plus important est la longueur de diffusion des porteurs
minoritaires Ln qui joue un rdle trés important dans 1’étude caractéristique des

hétérostructures comme il est montré dans la figure (I11.13).

100

Ln=1.0um
Ln=0.9um
86 Ln=0.8um
couchl=2uym
d=0.5um

714

57 A

434

Intnsité CL(u.a)

294

14

0 4= —
o 5 10 15 20 25 30 35 40 45

E,(KeV)

Fig.l11.13. Icp en fonction de 1’énergie d’accélération Ey de AIASYGaAFAlAs pour
différentes valeurs de la longueur de diffusion: Ln=1, 0.9, 0.8 um.

Le signal CL est presque nul pour les faibles énergies d’accélération E, parce que les
¢lectrons pénétrants restent toujours dans la premicére couche AlAs. Le signal CL est
important pour les fortes E, puisque les électrons pénétrants atteignent la deuxiéme couche de
GaAs peuvent se recombinent d’une fagon radiative en donnant donc un signal CL. En

général quand Ln augmente I’intensité CL croit.

Remarque : I’influence de Ln peut étre inversée si on utilise directement (An/t), c’est-a-dire le

théoréme de schockly-read-Hall dans le calcul du signal CL.

[11.5.2. Signal CL dansune hétérostructure parallele au faisceau :

Dans la deuxiéme partie de ce travail on a calculé I’intensité CL dans une hétrostructure a
multipuits quantiques d’AlAs/GaAs/AlAs/GaAs/AlAs/GaAs/AlAs parallele par rapport au
faisceau électronique. Le signal CL est calculé pour différentes largeurs du puits de GaAs et
des barriéres de potentiels (AlAs) d, ainsi que pour différentes valeurs de diffusion Ln et de

différentes énergies d’accélérations Ep.
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[11.5.2.1. Influence delargeur du puits quantique:

En ce qui concerne I’influence de 1’épaisseur des puits quantique on peut dire, malgré que
les épaisseur d des puits et des barriéres est faible mais ils sont bien distingués et les trois pics
des puits sont résolus, donc on peut dire (en mode d’image) qu’on a un bon contraste de
I’image ce qu’il prouve la bonne sensibilit¢ de notre modele de simulation. Comme il est bien

¢vident dans la figure (I11.14).

7 0 Ln=100 nm
Ln=100nm ® d= 20nm
86 -
d=30nm 2 KeV
< 71 E0:2KeV <
2 E)
o) hr
9 57 O 5
g 5
.(/_) 434 '5)4'3_
(7]
29 2
14+ 14
T T T T T T T T T T T T T T T 1 T T T T T T T 1
0 50 100 150 200 250 300 350 400 0 ®» 10 ®H» D B I I 4D

Distance X(nm) Dstance )

(@) (®)

100 4
EO0=2keV
Ln=100nm
86 d=10nm
714
<
=5 574
2
-
O
T 434
c
§=
(7]
29
14 4
0 : : : : : : : : : :
0 100 200 300 400 500

Distance X(nm)

(c)

Fig.l11.14. L’intensit¢ de la cathodoluminescence Icp en fonction de distance X de
I’échantillon pour : (a) d=30nm de largeur des barri¢re/puits quantiques.

(b) d=20nm de largeur des barriére/ puits quantiques.

(c) d= 10nm de largeur des barriére/puits quantiques.
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[11.5.2.2.Influence de longueur de diffusion :

Un des paramétres le plus important c’est la longueur de diffusion des porteurs minoritaires
Ln, qui joue un role trés important dans 1’étude d’hétérostructures a multipuits quantiques et a
I’intensité CL, dans la figure (IIl.15.a.b.c) nous avons vu l’influence de ce parametre sur

I’intensité CL .
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Pour comparer et juger notre travail, nous avons présentés quelques résultats (travaux)
obtenus par d’ autres chercheurs dans le méme domaine :

Un échantillon de GaAg/AIAgAIGaAs a été éaboré et caractérisée par
cathodoluminescence pour trois largeurs des puits/barrieres : d =10 ,20 ,30 nm [67].

La figure (111.14.bis.@) montre I'image CL (le contraste), sur le coté gauche, les puits
quantiques, sont bien résolus (distingue), sachant que d=30nm et EO=2keV [67].

Lafigure (111.14.bis.b) montre le signal CL pour une énergie d’ accél ération Eg=1.5keV[67].

(@)
7000 | o | o
F .?0”':”* 20nm 20nm
E P well i -
’,3. 6000 [ Y barrier -
3 L e 20nm quantum wells _
5000 | .: p-4—/ separated by 20nm
d / barriers are resolved
O 4000 + —
3 : (b)
3000 10nm wells
8 i unresolved
e [ ’
E 2000 >
1000 | set of three set of three
30nm wells 20nm wells
and barriers and barriers
0 .. L L 1 L 1 L L L L L TV
0 200 400 600 800 1000 1200

Distance X (nm)

Fig (111.14.bis) : (a) I'image CL (b) I'intensité CL pour trois modes :
d =10,20,30 nm de largeur des puits/barriéres [67].
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E,=2KeV
Ln=500nm

d=20nm

Signal CL(u.a)

T T T T T T T T T
0 50 100 150 200 250 300
Distance X(nm)

©)

Fig.I11.15. L’intensité de la cathodoluminescence Iy en fonction de distance X de
I’échantillon pour : (a) Ln=10nm, (b) Ln=100nm, (c) Ln=500nm.

Pour les faible valeurs de Ln =10nm (figurelll.15.a) on peut voir que les trois pics des puits
quantiques sont bien distingués. Donc on a une bonne résolution, on peut expliquer ¢a par la
suite : de diffusion Ln est faible donc la diffusion des porteurs en exces est faible (la diffusion
des porteurs se fait de la région de AlAs vers les puits de GaAs ou la recombinaison est
radiative) donc I’intensité¢ de signale CL sera nul dans les régions d’AlAs (les barriere de
potentiels )et presque nul au voisinage des puits quantiques et forte au niveau des puits, ce qui
nous donne une bonne résolution des puits quantiques et des barriéres de potentiels.

Quand Ln augmente (Ln=20nm, figurelll.15.b) un nombre plus grand des porteurs en exces,
qui sont situés au voisinage des puits, diffusent dans ces derniers et ils sont recombinés d’une
facon radiative, ce qui traduit par un signal CL quand méme important dans les cotés des puits
quantiques de GaAs. Donc on a un phénomene de chevauchement des pics dus a la diffusion
des porteurs minoritaires, donc le contraste de I’image est assez bien par rapport a la figure
(II1.15.a).

Quand Ln augmente encore (Ln=500nm, figurelll.15.c), dans ce cas, il y a un chevauchement

total des raies de signal CL.
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[11.5.2.3. Influence de |’ énergie d’ accélération:

Un autre paramétre aussi important, c’est I’énergie d’accélération des électrons incidents,le

signal est calculé pour trois valeurs d’énergie :
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100
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Fig.I11.16. L’intensité de la cathodoluminescence I, en fonction de distance X de
I’échantillon pour : (a) E¢c=5KeV,(b) E;=10KeV, (c)Ei=20KeV.

Lorsque 1’énergie d’accélération est faible Ey=5KeV, on peut distinguer trois pics

correspondants au trois puits quantiques. La bonne correspondance est due a la faible valeur
de I’énergie utilisée, figure (I11.16.a).
Quand on utilise une énergie faible donc nous avons créé un petit volume de génération a
I’intérieur de I’échantillon, et lorsque ce volume est petit (de ’ordre de I’épaisseurs des
dimensions des puits quantiques) donc il couvre des petites zones ce qu’il permet de bien
distinguer les puits et les barriéres de potentiel.

Lorsque 1’énergie d’accélération augmente Ey= 10 et 20 KeV (figure.Ill.16.b,c), le volume
de génération augmenté aussi (devient plus grand par rapport au dimension des puits
quantique) donc il couvre une large zone qui appartient a tous les puits de GaAs et les barriere
d’AlAs, dans ce cas, on ne peut pas distinguer les pics, et on a une chevauchement total des

pics de I'intensité CL dans le cas de E¢=20KeV (figure.IIl.16.c).
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[11.5.2.4. Comparaison avec I’ expérimental:
La figure (II1.17.a) et (II1.17.b) illustre une comparaison des résultats expérimentaux [67]
d’un échantillon de GaAs/AlAs/GaAlAs avec ceux obtenus par notre simulation.
L’ajustement des résultats de calcul avec les points expérimentaux permet de déterminer

quelques parametres telle que la longueur de diffusion Ln pour la structure étudiée.

modele proposé
pour Ln=39nm

50

@ expérience[67]

40 |

30

20

Signal CL(u.a)

10

T T T T T T T T T T
0 50 100 150 200 250 300

Distance X(nm)

70 4

modéle proposé
pour Ln=30nm
60 — ® expérience[67]

Signal CL(u.a)

0 100 200 300 400 500 600

Distance X(nm)

Fig.I11.17. L’intensité de la cathodoluminescence Iy, en fonction de distance X de
Comparaison des résultats obtenus par simulation avec ceux de I’expérience pour :
a) Ey=1.5KeV et d=20nm, b) Ey=1.5KeV et d=30nm.
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On peut calculer la valeur expérimentale de Ln, en utilisant la diffusion des porteurs
minoritaires vers le puits quantique ou [’intensit¢ du signal CL au voisinage du puits
est donnée par la relation [27] :

ICL oc Imax eXp(—X/ Ln)

(I11.2)

max )

On a donc : log(ld):—ﬁx+log(l

Donc (III.1) est une équation simple d’une droite, et a partir de la pente on peut déduire la
valeur expérimentale de longueur de diffusion Ln, pour la figure (III.17.a) Ln = 46 nm, et
pour la figure (II1.17.b) Ln = 40 nm. Ces valeurs sont comparables avec celles obtenues par
notre modele de simulation: Ln=39 nm et Ln=30 nm respectivement.

On peut remarquer que les pics n’ont pas la méme valeur de signal CL. Cet effet peut étre

due au phénomeéne de I’interdiffusion des atomes au sein d’hétérostructure [70].

Remarque : on peut étudier quelques nanostructures (puits quantique) en utilisant la pointe du

Microscope a effet tunnel (STM) [71].
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[11.6. Conclusion :

Dans ce chapitre:

» La profondeur de pénétration des é€lectrons et la trajectoire des électrons ont été
calculées avec une comparaison avec d’autres modeles.

» La distribution des porteurs en exces est aussi calculée pour différentes largeurs de
puits quantiques, ainsi que pour trois valeurs de longueurs de diffusion. L’allure
générale prend la forme gaussienne avec une singularit¢ due au phénoméene de
confinement des porteurs en exces.

» Le signal CL a été calculé dans une hétérostructure a puits quantique et dans une
hétérostructure a multipuits quantiques.

» Enfin, une comparaison de résultats de signal CL a été fait avec I’expérience ce qui

permet de déterminer la longueur de diffusion Ln.
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Conclusion générale:

L es problemes posés dans la caractérisation des nanostructures sont divises en deux axes, le
premier concerne les outils expérimentaux, tandis que le deuxiéme s'intéresse a la simulation
et les approches théoriques proposees pour comprendre les résultats expérimentaux d une
part, et de chercher les paramétres qui rentre en jeu d autre part. les modéles analytiques
existants jusqu’a présent ne peuvent pas traiter les cas des multicouches, parce que les
structures et les propriétés physique changent au fur et a mesure du diffusion des éectrons
dans le matériau. Donc, il ne reste que les modeéles numériques pour traiter les
hétérostructures.

Ce travail a éé consacré a modéliser I’ hétérostructures de la famille 111-V comme par
exemple AIAS/GaAg/AlAs, qui est utilisée dans le domaine d’ optoélectronique (le diode
laser), lors de sa caractérisation par des méthodes basées sur I'interaction éectron-matiére
telle que la technique cathodoluminescence. Comme la diffusion des électrons dans le solide
est stochastique, la méthode de calcul proposé a été Monte Carlo. Le probléme posé dans la
microscopie cathodoluminescence est la mauvaise résolution de I’'image lors de I’ étude des
nanostructures (puits quantique, point quantique, nano agrégat...). Dans ce travail on a étudié
les paramétres responsables de la variation de signal CL et méme larésolution de I’image.

Le modéle qui a été réalisé en utilisant le langage Fortran est détaillé dans le deuxieme
chapitre, le principe physique est simple: I’éectron incident pénétra dans le matériau avec
une énergie d accélération Ey, et il va perdre son énergie par des collisions a éatoires avec les
atomes du matériau, aprés chague collision une paire éectron-trou est crée. A lafin du trgjet
on calcule la profondeur de pénétration, la distribution des porteurs en exces et le signal CL
des porteurs minoritaire apres la recombinaison radiative dans les couches de GaAs.

L e troisieme chapitre résume les résultats de cal cul obtenus par notre modele.

La profondeur de pénétration calculée par notre modéle pour le AlAs et le GaAs est
similaire a celles obtenues par d autres résultats théoriques, I’allure de profondeur de
pénétration dans le cas d' AIASYGaASAIAs aussi calculée, et I'influence de largeur de puits
guantique a été étudié.

Concernant la distribution des porteurs en excés dans le AIASGaAgAIlAS, le calcul est fait
pour trois largeurs du puits quantiques, ainsi que pour trois valeurs de longueur de diffusion.
L’ allure générale est similaire a la forme gaussienne avec une singularité dans la région de

puits quantique due au phénomene de confinement des électrons dans le puits quantique.
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Le signal cathodoluminescence (CL) a été calculé pour le cas dune hétérostructure
d'AlAs/GaAg/AlAs perpendiculaire au faisceau €lectronique, ans que pour une
hétérostructure a multipuits quantiques paralléles dAIAS/GaASAIAS/GaAFAIASGaAFAIAS,
le signal a été calculé en fonction des paramétres qui sont les responsables a la variation de
signal CL est a la résolution de I'image CL, comme la longueur de diffusion, I'énergie
d'accélération et lalargeur des multicouches nanométriques.

La bonne gjustement de ce modéle avec ce qui est trouvé expérimentalement montre la
fiabilité de ce calcul et permet de déterminer quelques paramétres, tel que la longueur de
diffusion, et les dimensions des couches, et par conséquent, |’ optimisation de ces paramétres
pour avoir une bonne résolution des images en mode cathodoluminescence, ce modele
numeérique proposé peut étre utilisé avec succes pour étudier des nanostructures en simulant
les techniques de caractérisation basés sur I’interaction éectron-matiére telle que la technique

cathodol uminescence.
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Titre :
Etude de la nanostructure AlAs/GaAs/AlAs par
cathodoluminescence et méthode Monte Carlo

Résumé:

Dans ce présent travail, nous avons étudié le phénomene de I’interaction électron-matiere,
en ¢laborant un modéle numérique basé sur la méthode Monte Carlo et la technique
Cathodoluminescence (CL), pour étudier une hétérostructure de la famille d’ AIASYGaAgAIAs

a puits quantique a I’échelle de nanometre.

La procédure de calcul utilisée dans cette modélisation prend en compte la marche aléatoire
des électrons dans la maticre, et I’influence des parameétres du faisceau électronique (le
nombre des électrons Ng et 1’énergie d’accélération Ep ), ainsi que des parametres physiques
du matériau (la longueur de diffusion L, la largeur du puits quantique et le barriere de
potentiel d ), et le phénoméne de confinement électronique, et aussi son influence sur

I’intensité du signal CL.

Nos résultats sont comparés avec ceux de I’expérience trouvés dans la littérature, ainsi que
d’autres résultats théoriques, et ils sont en bon accord, ce qui nous a permis de constater que
malgré la simplicit¢ du modele numérique, il est capable de bien caractériser les
nanostructures a puits quantiques, et méme déterminer les paramétres responsables a la

résolution de I’image CL.

Mots Clés : Interaction électron-mati¢re, Cathodoluminescence, Simulation Monte Carlo,

Hétérostructure, AIAs/GaAs/AlAs, Puits quantique, confinement, nanostructure.
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Title:
Study of GaAs/AlAs/GaAs nanostructure by cathodoluminescence

technique and Monte Carlo method

Abstract:

In this present work, we studied the electron-matter interaction phenomena by elaboration a
numerical model based on Monte Carlo Method, and the cathodoluminescence (CL)
technique, to study a AIAYGaAFAIAs heterstructure with quantum well in the nanometer

scale.

The procedure of calculation used in this modelling takes into account the random walk of
the electrons within the matter and the influence of the electron beam parameters (electron
numbers Ng and the acceleration energy Eg) and the physical parameters of material
(diffusion length Ln, The thickness of quantum well and potential barrier d ) and confinement

phenomenon, and also its influence on the CL signal.

Our results are compared with those obtained by the experiment in the literature, as well as
other theorical results and they are in concord. This comparison leads to deduce that in spite
of the simplicity of the numerical model, it is capable to characterize the nanostructures with

quantum wells, and also determine the responsible parameters for resolution image.

Keywords : clectron-matter Interaction, Cathodoluminescence, Monte Carlo simulation,

Heterostructure, AlAs/GaAs/AlAs, quantum well, Confinement, Nanostructure.
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