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Résumé

Au cours de la derniére décennie, la communauté scientifique a manifesté un intérét
grandissant pour la modélisation et la fabrication de photodétecteurs infrarouges a boites
quantiques. Cet intérét s’explique par le fait que ces dispositifs possédent des caracté-
ristiques trés intéressantes par rapport aux anciennes générations de photodétecteurs. Par
exemple, des mesures expérimentales démontrent que contrairement aux photodétecteurs
a puits quantiques, ces dispositifs absorbent significativement le rayonnement infrarouge
d’incidence normale. Aussi, il est prévu théoriquement que ces dispositifs permettent la
détection du rayonnement infrarouge a plus haute température que la majorité des dis-
positifs déja existants. Tous ces avantages font du photodétecteur a boites quantiques un
candidat trés prometteur pour remplacer a moyen ou a long terme les anciennes généra-
tions de dispositifs d’imagerie infrarouge.

L’objectif principal de ce travail consiste a développer un modele pour déterminer les
propriétés électriques et optiques de ce type de dispositif. Nous avons choisi de concen-
trer notre étude sur les photodétecteurs infrarouges a boites quantiques construits dans le
systeme InAs/InP, parce que cette classe de dispositifs reste pour ’instant relativement
peu ¢tudiée théoriquement. L’originalité de notre approche consiste a séparer le travail de
modélisation en trois parties. Cette approche permet de réduire la complexité du probléme
et de bien marquer les connexions qui existent entre les propriétés quantiques des états
électroniques liés aux boites et les propriétés macroscopiques des photodétecteurs.

Tout au long de ce travail, nous avons aussi exploité les conséquences physiques



vi

d’avoir des boites quantiques treés aplaties en imposant la forme cylindrique avec une
hauteur beaucoup plus petite que le diamétre. Cette géométrie permet de modéliser sim-
plement les observations expérimentales sur les propriétés de confinement quantique et
d’absorption infrarouge des boites et simplifie le développement mathématique de nos
modeles. En effet, cette géométrie permet d’expliquer de nombreuses observations expé-
rimentales comme la forme du spectre d’absorption infrarouge et de celui des états liés.
La modélisation présentée dans ce travail se sépare en trois parties, dans le souci d’ai-
der a la conception de dispositifs et & I'interprétation des mesures expérimentales. La
premiére partie consiste a effectuer la modélisation des propriétés quantiques des états liés
aux boites. Ce calcul, tout en restant simple, sert a donner la description la plus fidele
possible des états électroniques lids aux boites. A partir de ces résultats, nous établissons
un modele pour évaluer le taux d’émission d’électrons par boite quantique en fonction
du flux de rayonnement infrarouge incident, de la température du dispositif et du champ
électrique appliqué a I'intérieur du dispositif. Ces résultats sont ensuite intégrés dans le
modele de dispositif afin d’évaluer les propriéteés électriques et optiques de photodétec-
teurs a boites quantiques réalistes. Ce modele est finalement utilisé pour déterminer trois
propriétés fondamentales des photodétecteurs étudiés : le rapport signal sur bruit du dispo-
sitif, la sensibilité du dispositif a détecter une variation de température des objets observés
et la température maximale a laquelle le dispositif peut fonctionner. Nous démontrons que
les photodétecteurs a boites quantiques, sans nécessairement résoudre tous les problémes
des autres classes de photodétecteurs, représentent quand méme une alternative intéres-
sante & moyen terme aux photodétecteurs infrarouges traditionnels, principalement par
leur capacité a fonctionner de fagon satisfaisante a plus haute température et a détecter le

rayonnement infrarouge d’incidence normale.
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Abstract

During the past decade, the scientific community showed a growing interest for the
modeling and the construction of quantum dot infrared photodetectors. This interest is
justified because these devices show many interesting characteristics compared to the ol-
der generations of photodetectors. For example, experimental measurements show that,
contrary to the quantum well infrared photodetectors, these devices can absorb significant
amount of normally incident infrared radiation. It is also predicted theoretically that these
devices will allow the detection of infrared radiation at higher temperature than the majo-
rity of existing devices. The combination of these advantages suggests that the quantum
dot infrared photodetector is a very promising medium or long term candidate to replace
the older generations of infrared imagery devices.

The objective of this work is to develop a model to determine the electric and optical
properties of this type of device. We chose to study the quantum dot infrared photodetec-
tors built in the InAs/InP system, because this system has been investigated theoretically
relatively little. The novelty of our approach is that we separate the modelling into three
parts. This reduces the complexity of the problem and permits us to emphasize connec-
tions between the quantum properties of the electronic bound states of the dots and the
macroscopic properties of the photodetectors.

Throughout the work, we have exploited, as much as possible, the physical conse-
quences of having thin quantum dots, by assuming a cylindrical shape with a height much

smaller than the diameter. This simplified geometry permits us to explain experimental



viil

observations such as the form of the absorption spectrum and of the bound state ener-
gies, in a straightforward way. This assumed geometry also simplifies the mathematical
development of our models.

We have divided the photodetector model presented in this work into three parts, with
the intention of aiding the design of new devices and to facilitate the interpretation of ex-
perimental measurements. The first part consists of a quantum model for the bound states
of the dots. This calculation, while remaining as simple as possible, is used to give an
adequate description of these states. From these results, we establish a model to evaluate
the electron emission rate per quantum dot as a function of the flow of incident infrared
radiation, of the temperature of the device, and of the applied electric field. These results
are then used in the device model, to evaluate the electric and optical properties of realistic
quantum dot infrared photodetectors. The model is used to determine three fundamental
properties of the photodetector : the signal-to-noise ratio of the device, the sensitivity of
the device to a variation in temperature of observed objects, and the maximum tempe-
rature at which the device can properly work. We show that the quantum dot infrared
photodetectors, without necessarily solving all the problems inherent to the other classes
of photodetectors, nevertheless represent an interesting alternative to traditional infrared
photodetectors, mainly because of their ability to work satisfactorily at higher temperature

than traditional detectors and to detect normally incident infrared radiation.
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Chapitre 1

Introduction

1.1 L’imagerie infrarouge

L’imagerie infrarouge représente une activité extrémement importante pour notre so-
ciété, en particulier dans les domaines scientifique, industriel et militaire. En effet, il est
devenu courant aujourd’hui de se fier & des dispositifs d’imagerie infrarouge pour des ap-
plications aussi variées que 1’observation de la Terre, ’astronomie, le contrdle de qualité

des matériaux, la télédétection et le contréle aérien.

1.1.1 La détection du rayonnement infrarouge terrestre

Le défi de I’imagerie infrarouge consiste & numériser I’empreinte thermique d’un objet
situé a une certaine distance du photodétecteur. Or, I’atmosphére terrestre absorbe consi-
dérablement le rayonnement infrarouge et réduit par conséquent le signal infrarouge regu
a une certaine distance de 1’objet observé.

Par exemple, la figure 1.1 montre que le coefficient de transmission du signal infra-
rouge dépend fortement de la longueur d’onde du signal regu et qu’il n’existe que deux
petites fenétres permettant la transmission du rayonnement infrarouge sur de grande dis-
tances. Ces deux fenétres correspondent approximativement a des longueurs d’onde entre
3 et 5 um (MWIR d’aprés son acronyme anglais mid wavelength infrared) et entre 8 et

12 pym (LWIR d’aprés son acronyme anglais long wavelength infrared).



Transmission (%)

Longueur d'onde (um)

F1G. 1.1 — Coefficient de transmission calculé a travers 5 km d’atmosphére durant 1’été,
en région agricole et a latitude moyenne [1]

Habituellement, un photodétecteur infrarouge congu pour effectuer de 1’imagerie pos-
séde son maximum de détectivité a I’intérieur d’au moins une de ces deux fenétres, de

facon a maximiser la distance & laquelle un objet peut étre observé.

1.1.2 Les photodétecteurs infrarouges classiques

Les photodétecteurs infrarouges sont constitués habituellement de trois parties princi-
pales. D’abord, un systéme optique focalise ’image a observer sur un plan. Une matrice
de détecteurs sensibles a la radiation infrarouge recoit ce signal focalisé et le transforme
en un signal électronique, qui est & son tour lu par un systéme électronique d’acquisition
de données. Dans ce mémoire, nous travaillons surtout sur la matrice de détecteurs, que
nous appellerons par la suite simplement le photodétecteur lorsque le contexte est clair.

Dans le marché actuel, il existe une grande variété de types de photodétecteurs infra-
rouges, la plupart étant construits a partir de semi-conducteurs de type II-VI, par exemple

de HgCdTe. La premiere génération de ces photodétecteurs a été construite vers la fin des



années 1950 [2]. Il s’agit du type de photodétecteur qui historiquement a été le plus utilisé
dans les application militaires et civiles [3].

Ces dispositifs possédent de nombreux avantages. Par exemple, il est possible de choi-
sir I’énergie de la bande interdite du composé ternaire sur une grande plage de valeurs
(entre 1,5 eV pour le CdTe et 0, 1 eV pour le Hgy sCdy 2 Te), ce qui permet d’ajuster le pic
d’absorption pour plusieurs longueurs d’ondes. De plus, il est intéressant de noter que la
différence entre le parametre de maille du CdTe et du HgTe est trés faible (de I’ordre de
0,3%), ce qui simplifie relativement la fabrication par épitaxie de ces dispositifs.

Ces dispositifs possédent par contre quelques inconvénients notables [3]. D’abord, il
est difficile d’assurer sur de grandes surfaces I’'uniformité de la composition des couches
déposées. De plus, les couches déposées sont relativement instables chimiquement et des
précautions supplémentaires doivent étre prises afin d’éviter qu’elles s’oxydent ou qu’elles
réagissent avec des métaux environnants. Les couches déposées sont assez fragiles et
doivent aussi étre protégées des dommages mécaniques. Toutes ces difficultés font que
ce type de dispositif cofite relativement cher a produire. Malgré toutes ces contraintes
techniques, ce sont les dispositifs les plus utilisés a [’heure actuelle, en particulier a cause

de leur excellente détectivité et sensibilité [3].

1.1.3 Les photodétecteurs infrarouges a puits quantiques

Les premiers photodétecteurs a puits quantiques (QWIP d’aprés ’acronyme anglais
Quantum Well Infrared Photodetector) ont été proposés dans le but d’offrir un procédé
de fabrication plus simple et d’assurer une meilleure uniformité de la région active du
photodétecteur. Par contre, a cause de la symétrie dans le plan des puits quantiques, 1’ab-
sorption du rayonnement d’incidence perpendiculaire au photodétecteur est pratiquement
nulle pour des dispositifs dopés n [1]. Cette limitation est surtout problématique dans le

cas de photodétecteurs intégrés dans un systéme optique de focalisation (FPA, de I’acro-



nyme anglais Focal Plane Array), puisque dans cette situation, la lumiére incidente pénétre
perpendiculairement au photodétecteur. Une fagon astucieuse d’augmenter la probabilité
d’interaction du photodétecteur avec un photon est d’inclure un minuscule réseau a I’in-
térieur de chaque pixel, afin de diffuser la lumiére d’incidence normale selon plusieurs
directions. Cette opération augmente de fagon significative le cofit unitaire d’un disposi-
tif [1].

Un deuxiéme probléme li¢ a ce type de dispositif est que le rapport signal sur bruit
diminue trés rapidement & mesure que la température est augmentée. Par conséquent, ces
dispositifs ne sont avantageux par rapport aux photodétecteurs de type HgCdTe qu’a de
trés basses températures [4] (environ 70 K ou moins). Comme cette température est plus
basse que celle de I’azote liquide, alors ces dispositifs nécessitent un systéme de refroidis-

sement complexe et coliteux.

1.2 Les photodétecteurs infrarouges a boites quantiques
1.2.1 Description générale

Les photodétecteurs a boites quantiques, ou QDIP d’apres I’acronyme anglais (Quan-
tum Dot Infrared Photodetector), ont été étudiés théoriquement pour la premiére fois en
1996 par Ryzhii [5, 6]. Cette classe de dispositifs a été¢ proposée afin de résoudre les
problémes inhérents aux photodétecteurs & puits quantiques, soit de réduire a haute tem-
pérature le courant d’obscurité (le courant circulant dans le dispositif lorsqu’il n’est pas
soumis & I’illumination infrarouge) et de permettre 1’absorption du rayonnement infra-
rouge d’incidence normale en éliminant les régles de sélection inhérentes a la symétrie
plane des photodétecteurs a puits quantiques.

Les résultats expérimentaux les plus récents indiquent que les photodétecteurs a boites
quantiques sont effectivement beaucoup moins sensibles aux variations de température

que ceux a puits quantiques, principalement a cause de la longue durée de vie des porteurs



dans le dispositif et de la faiblesse des interactions entre phonons et électrons [7] et qu’ils
ont la capacité d’absorber le rayonnement d’incidence normale [5].

Cependant, le probléme majeur demeure le contréle du courant d’obscurité, qui est en-
core trop important pour permettre de rivaliser avec les autres types de photodétecteurs [8].
11 est intéressant de noter que de nombreux progrés ont été réalisés dans les derniéres an-
nées. Récemment, un photodétecteur a boites quantiques de type InAs/GaAs présentant
un courant d’obscurité de 28 nA/cm? pour T = 78 K a été présenté [9] ; cette valeur est
comparable aux courants d’obscurité mesurés pour des photodétecteurs a puits quantiques

a des températures similaires.

1.2.2 Objectifs du travail présenté

Le but de ce travail de recherche consiste a déterminer certaines propriétés électriques
et optiques des photodétecteurs infrarouges a boites quantiques construits dans le systéme
InAs/InP, c’est-a-dire constitué par des boites de InAs déposées sur un substrat de InP.
Pour atteindre ce but, nous avons choisi de développer un modéle séparé en trois sections
distinctes.

D’abord, la modélisation physique des états €lectroniques des boites quantiques est
présentée au chapitre 3. A partir du modéle développé, nous établissons au chapitre 4 une
méthode de calcul pour évaluer le nombre d’électrons émis par unité de temps par une
boite quantique de taille moyenne, en fonction de divers parametres dont le flux de rayon-
nement infrarouge incident, la température du dispositif et le champ électrique appliqué
a I'intérieur du dispositif. Ces résultats sont finalement utilisés au chapitre 5 a I’intérieur
d’un modeéle de dispositif simple pour évaluer par simulation les propriétés électriques de
photodétecteurs a boites quantiques réalistes.

Cette division en trois sections nous permet de bien marquer les connexions qui existent

entre les propriétés quantiques des états électroniques liés aux boites quantiques et les pro-



priétés macroscopiques des photodétecteurs. Tout au long du développement des modeles
présentés dans ce travail, nous avons travaillé pour que la description des phénomenes phy-
siques reste la plus simple possible, tout en s’assurant qu’elle soit suffisamment compléte

pour ne pas masquer de phénomenes physiques importants.

1.3 Présentation d’un photodétecteur infrarouge a boites
quantiques

1.3.1 Division en régions

Les photodétecteurs infrarouges a boites quantiques étudiés dans ce mémoire com-
prennent trois régions principales, tel que présenté a la figure 1.2 :

— D’électrode d’émission (dopée n™);

— la région d’absorption optique (dopée légérement n);

— 1’électrode de collection (dopée n™).

Rayonnement infrarouge

Plans de boites Emetteur
quantiques

=

Collecteur

F1G. 1.2 — Représentation schématique d’un photodétecteur infrarouge a boites quantiques



Dans ce type de photodétecteur, les deux électrodes sont constituées d’une couche de
semi-conducteur fortement dopée. Ces électrodes servent a assurer un bon contact entre la
région d’absorption et le circuit électronique externe.

La structure active de détection du rayonnement infrarouge est située dans la région
d’absorption optique. Cette région incorpore des successions de plans de boites quantiques
qui servent a absorber 1’énergie du rayonnement infrarouge et qui effectuent sa conversion

en photoélectrons.

1.3.2 La région d’absorption optique

Nous traitons dans ce mémoire de boites quantiques construites par ce que nous ap-
pelons le mode de croissance Stranski-Krastanov. Ce mode de croissance est présenté
en détails dans divers travaux (voir en particulier [10] pour le systéme InAs/InP). Nous
présentons ici un résumé synthétique simplifié.

La fabrication de la zone d’absorption optique du dispositif s’effectue par la croissance
successive de couches comprenant chacune un plan de boites quantiques. Pour construire
un plan de boites quantiques, nous choisissons deux matériaux (notés A et B) de fagon a
ce que leurs parametres de maille soient assez différents. Une mince couche du matériau A
est déposée sur la couche précédente, formée du matériau B. Une fois une certaine épais-
seur critique atteinte, les déformations mécaniques dans la couche déposée deviennent si
importantes que la couche se réorganise en un archipel de petites boites déposées sur une
couche de mouillage. Cette réorganisation entraine une relaxation des contraintes par un
réarrangement de la structure du matériau et minimise 1’énergie de déformation dans le
matériau. Ces plans sont finalement séparés par une couche d’encapsulation, formée du
matériau B, tel qu’illustré a la figure 1.3. L’épaisseur totale de la couche d’encapsulation
est ajustée afin de laisser une distance prédéfinie entre deux plans successifs de boites

quantiques. Ce dépdt est répété pour chacune des couches formant la région d’absorption



FIG. 1.3 — Représentation schématique en coupe des matériaux d’un plan de boites quan-
tiques (A), présentant aussi la couche de mouillage (A) et la couche d’encapsulation (B)

optique.

Tout au long de la construction de cette région, nous dopons les matériaux A et B pour
qu’en moyenne nous trouvions deux électrons dans 1’état fondamental de chaque point
quantique, soit un électron par état de spin. Si la densité de boites quantiques dans un plan
est de I’ordre de 101° em=2 et que I’épaisseur d’une couche est de 1’ordre de 100 nm, alors
le dopage requis est de 1’ordre de 2 x 10'® cm~3. Comme un tel dopage est beaucoup plus
faible que le nombre d’états de conduction N, = 4 x 10 cm~2 pour I’'InP 4 50 K [11],
nous pouvons considérer que le semi-conducteur n’est pas dégénéré.

Enfin, pour que le dispositif ait des propriétés électroniques intéressantes, nous sup-
posons que nous avons la relation Egyg < Eq9 < Epgg, ou Eng et E,y( représentent
respectivement le minimum de la bande de conduction et le maximum de la bande de
valence du matériau n. Nous appelons finalement Egq — Eaq la profondeur du puits de

potentiel.

1.3.3 Choix des matériaux

Nous avons choisi pour ce mémoire d’étudier le systéme InAs/InP parce que les boites
quantiques construites par auto-assemblage dans ce systéme possédent un pic d’absorp-
tion pour un rayonnement de I’ordre de 10 yum a 20 ym [12, 13]. Cette propriété représente
clairement un intérét pour la fabrication de photodétecteurs infrarouges puisque 1’atmo-

sphere est relativement transparente pour ces longueurs d’ondes.



La principale difficulté liée a ce choix de matériaux semble étre la caractérisation de
la forme des boites quantiques construites par auto-assemblage Stranski-Krastanov. Les
travaux expérimentaux indiquent que ces boites quantiques possedent une géométrie tres
aplatie [14], a I'image d’un ensemble de biscuits sur une t6le et donc que leur hauteur est
beaucoup plus petite que leurs dimensions latérales.

Or, la majorité des simulations de photodétecteurs a boites quantiques traitent du sys-
téme InAs/GaAs. Dans ce systeme, les dimensions des boites quantiques selon chaque
axe sont approximativement les mémes. Ce type de simulation ne permettra pas de décrire
de fagon satisfaisante les photodétecteurs construits dans le systeme InAs/InP et seule
une étude tenant en compte de I’effet de 1’aplatissement des boites quantiques sur les
propriétés électriques des photodétecteurs permettra d’obtenir des résultats physiquement

acceptables.
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Chapitre 2

Revue de la littérature

2.1 Lamodélisation des propriétés électroniques des boites
quantiques

La compréhension du fonctionnement d’un photodétecteur a boites quantiques néces-
site d’abord la connaissance de son élément actif, la boite quantique auto-assemblée. Il est
donc raisonnable de réaliser la modélisation et la simulation des propriétés électroniques
des boites quantiques avant la simulation du dispositif entier.

Diverses méthodes de modélisation ayant toutes leurs avantages et leurs limites ont été
employées dans le passé pour modéliser et simuler les propriétés des boites quantiques.
Nous allons brievement présenter les méthodes les plus souvent utilisées pour modéliser
les propriétés des boites quantiques, et nous allons expliquer pourquoi nous avons choisi

d’utiliser la méthode de la fonction enveloppe dans le cadre de ce mémoire.

2.1.1 Méthode de la fonction enveloppe

La méthode de la fonction enveloppe avec ’approximation de la masse effective est
sans contredit la méthode de calcul la plus simple présentée dans ce chapitre, autant par
son formalisme que par sa 1égéreté de calcul [15]. Avec cette méthode, la fonction d’onde
d’un électron au voisinage d’une boite quantique s’écrit comme le produit de la partie

périodique de la fonction de Bloch de 1’état d’énergie minimale de la bande de conduction
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par une fonction qui varie lentement a 1’échelle atomique, la fonction enveloppe. Cette
méthode est présentée en détails a I’annexe A.

Cette méthode présente I’avantage de donner une interprétation physique simple des
propriétés des électrons de la bande de conduction d’un semi-conducteur. Par contre,
comme cette méthode n’inclut pas de traitement particulier des états de valence, alors elle
ne permet pas de décrire adéquatement les états électroniques de la bande de valence. De
plus, elle échoue a décrire les états liés de haute énergie situés dans la bande de conduction.

Néanmoins, cette méthode a été employée & quelques reprises pour décrire les pro-
priétés électroniques des états liés de la bande de conduction d’une boite quantique. Cette
méthode a été utilisée en particulier pour 1’étude des boites quantiques construites dans
le systeme InAs/GaAs [16] et est adaptée a 1’étude de dispositifs a hétérostructure semi-

conductrice utilisant des transitions a 1’intérieur de la bande de conduction.

2.1.2 Méthodek - p

La méthode k - p est une généralisation de la méthode de la fonction enveloppe pour
un nombre de bandes supérieur a 1. Habituellement, ce modéle est développé en prenant
compte de 1’effet au premier ordre des contraintes sur les propriétés du semi-conducteur
et en utilisant 8 bandes, soit 2 bandes de conduction et 6 bandes de valence [17]. Cette
méthode a été utilisée dans le passé€ pour décrire les propriétés électroniques et optiques
des boites quantiques obtenues en particulier avec le systéme InAs/GaAs [18] et avec le
systeme InAs/InP [19].

Les résultats de ces travaux nous indiquent que la méthode k- p, lorsqu’elle est utilisée
pour décrire le premier état de la bande de conduction lié & une boite quantique, s’approche
beaucoup de la méthode de la fonction enveloppe dans le cadre de [’approximation de la
masse effective. Ce résultat n’est pas surprenant, puisque nous observons avec la méthode

k-p que les états de la bande de conduction ne se mélangent pas de fagon significative avec
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les états de la bande de valence. Un calcul incluant I’effet des déformations mécaniques
montre en effet que la fonction d’onde de 1’état électronique fondamental est constituée &
environ 89% par 1’état de conduction original [20].

11 est aussi intéressant de noter qu’un calcul comparant la méthode de la fonction en-
veloppe avec la méthode k - p comprenant quatre, six et huit bandes et tenant compte
des déformations mécaniques dans une boite quantique indique que 1’état fondamental de
conduction calculé avec les quatre modeles ne different principalement que par 1’énergie
de confinement calculée des états liés [21]. Ces différences sont relativement importantes
et peuvent atteindre quelques dizaines de meV. Ce paramétre étant a priori une donnée
physique ajustable a partir des parametres du modele, nous en concluons que cette meé-
thode n’apporte pas de contenu physique supplémentaire lors de la description des états

de conduction.

2.1.3 Méthode du pseudopotentiel empirique

La méthode du pseudopotentiel empirique a été utilisée principalement pour étudier les
propriétés électriques des boites quantiques construites dans le systéme InAs/GaAs [22].
Le calcul est habituellement basé sur des pseudopotentiels empiriques non-locaux tenant
compte du couplage spin-orbite et est développé a partir d’une description atomistique
du systéme étudié, contrairement aux deux méthodes précédentes. L’avantage principal
de cette méthode est donc de donner une description atomistique plutdt que continue de
la fonction d’onde, des déformations et du potentiel. Il est intéressant de noter qu’une
comparaison entre les résultats obtenus a 1’aide de cette approche et ceux trouvés par la
méthode k - p montre certaines différences qui permettent d’identifier certaines forces et
limites de la méthode k - p [23].

Plus précisément, la méthode du pseudopotentiel empirique confirme que les états de la

bande de conduction peuvent étre décrits essentiellement par le formalisme des fonctions
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enveloppes [22] parce que le couplage entre les états de la bande de conduction et des
bandes de valence reste relativement faible. Par contre, a cause du fort couplage entre les
bandes de valence (en particulier entre la bande de trous lourds et la bande de trous 1égers),
il a été démontré que les états de valence calculés ne correspondent pas a ceux obtenus a
’aide de la méthode k- p. En particulier, les états de valence obtenus a I’aide de la méthode
du pseudopotentiel empirique ne possédent pas de nceuds, ce qui contraste énormément
avec les résultats obtenus avec la méthode k - p. Par conséquent, nous concluons que la
description des états de valence par la méthode k - p n’est probablement pas approprice
dans cette situation.

La principale limitation liée a I’utilisation de la méthode du pseudopotentiel empirique
est que le temps de calcul croit trés rapidement avec la taille du systéme étudié. Cette
limitation peut devenir problématique surtout lors de 1’étude des structures qui ne sont pas

périodiques dans I’espace, par exemple les boites quantiques.

2.1.4 Meéthode des liaisons fortes

La méthode empirique des liaisons fortes est une autre méthode d’origine atomistique
proposée pour évaluer les propriétés électroniques des boites quantiques. Cette méthode
a été¢ employée en particulier pour décrire les propriétés électroniques et mécaniques des
boites quantiques dans le systéme InAs/GaAs avec la base sp®s* [24]. Cette méthode se
présente comme une alternative & la méthode du pseudopotentiel empirique, principale-
ment parce que le temps de calcul pour des systémes de tailles similaires est plus petit. Par
contre, une des limites de cette méthode est que le choix des orbitales atomiques utilisées
lors du calcul pour évaluer les interactions entre plus proches voisins est jusqu’a un certain
point arbitraire et doit étre ajusté sur les parametres des semi-conducteurs massiques.

Le calcul par cette méthode des propriétés de boites de InAs/GaAs incluant 1’effet des

contraintes a été comparé a celui obtenu par la méthode du pseudopotentiel pour le systéme
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InAs/GaAs avec les interactions jusqu’au deuxiéme voisin et le couplage spin-orbite [25].
D’abord, les énergies calculées pour les états liés sont relativement semblables dans les
deux modéles. De plus, les états de valence obtenus a I’aide de la méthode des liaisons
fortes ne possédent pas de nceuds, ce qui est en accord avec les résultats de la méthode
du pseudopotentiel empirique mais qui contraste avec les résultats obtenus a partir de la
méthode k - p.

L’accord entre ces deux méthodes montre bien que la méthode des liaisons fortes re-
présente une alternative viable et moins coliteuse en temps de calcul a la méthode du
pseudopotentiel empirique pour décrire les états électroniques de valence liés aux boites
quantiques. Cependant, comme dans le cas des autres méthodes présentées dans cette sec-
tion, nous observons que le premier état de conduction est déja décrit de fagon satisfaisante
par une fonction enveloppe et donc que cette approche ne donne pas d’avantage significatif

par rapport aux autres méthodes.

2.2 La simulation des photodétecteurs a boites quanti-
ques

L’objectif de la simulation des dispositifs est double. D’abord, les outils de simula-
tions développés doivent permettre de prévoir le comportement d’un dispositif imaginaire
et ainsi justifier théoriquement 1’effort expérimental nécessaire a sa fabrication. De plus,
la modélisation et la simulation des photodétecteurs doit permettre d’expliquer le com-
portement observé de dispositifs réels et ainsi nous aider & comprendre quels paramétres
doivent étre corrigés afin d’améliorer leurs caractéristiques.

Dans les faits, les modeéles et les simulations ont effectivement servi 4 faire mous-
ser I’idée des photodétecteurs a boites quantiques vers le milieu des années 1990 [5, 6].
Cependant, nous constatons que le travail de simulation est ardu et n’est réalisable prati-

quement qu’au prix d’approximations et de choix plus ou moins arbitraires. Il n’est pas
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inhabituel que les résultats de simulation ne parviennent qu’a décrire partiellement les ob-
servations expérimentales ou qu’a expliciter des évidences générales, par exemple sur la
nécessité d’avoir le moins de défauts possibles dans un dispositif ou encore d’effectuer la
croissance de boites quantiques de tailles les plus uniformes possibles. Il convient donc de

bien cerner les limites des différents modéles avant de choisir lequel utiliser.

2.2.1 Les premiers modéles

Les premiers modeles proposés pour simuler les photodétecteurs a boites quantiques
s’inspiraient principalement des modeles de photodétecteurs & puits quantiques [5, 6].
Dans ce type de modele, le dispositif est séparé en tranches et les propriétés du dispo-
sitif sont évaluées localement pour chaque tranche. Ces résultats servent finalement a dé-
terminer les paramétres généraux du dispositif, par exemple le rapport signal sur bruit
a une température donnée. Ce type de modele a 1’avantage d’étre relativement simple a
développer car il consiste en une extension naturelle des modeles déja définis pour les
photodétecteurs a puits quantiques.

Les premicres simulations laissaient croire avec un optimisme excessif que les pro-
priétés des photodétecteurs a boites quantiques seraient tres intéressantes. Cependant, les
limites de ce type de modéle apparaissent rapidement lors de la comparaison avec les ré-
sultats expérimentaux. En particulier, il a été démontré pour un photodétecteur de type
InAs/GaAs que les premiers modeles de photodétecteurs sous-estiment significativement
le courant d’obscurité dés la température de 40 K [26].

I1 a été proposé pour expliquer le désaccord entre les premiéres simulations et les ré-
sultats expérimentaux que le mécanisme de conduction dans la zone active dépend signi-
ficativement de la densité de boites quantiques dans le plan parallele au substrat [27, 28].
De cette fagon, la majorité du courant d’obscurité passe par les espaces autour des boites

quantiques, ce qui explique le fait que le courant d’obscurité simulé n’était pas réaliste
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dans les premiers modeles proposés. L’introduction de ce mécanisme de conduction a per-
mis d’ajuster de fagon plus adéquate les résultats expérimentaux aux simulations a basse
température (environ 40 K). Le contrdle de la densité des boites quantiques dans la ré-
gion active du photodétecteur semble donc avoir un effet trés important sur la mesure du

courant d’obscurité.

2.2.2 Les simulations de type Monte Carlo

Une autre raison avancée pour expliquer 1’erreur d’évaluation du courant d’obscurité
est que la recombinaison des électrons a haute température ne se distribue pas uniformé-
ment dans le dispositif mais se localise plutdt principalement dans les régions du dispositif
ou le champ électrique varie rapidement [29]. Pour un photodétecteur a boites quantiques,
ces régions correspondent surtout aux voisinages immeédiats des boites quantiques.

Une simulation pour les dispositifs construits dans les systémes InAs/GaAs et In-
GaAs/GaAs tenant en compte de ce type de recombinaison avec une approche Monte
Carlo [30] pour simuler le transport électronique explique en partie la détérioration a haute
température des propriétés du dispositif, en particulier du rapport signal sur bruit, causée
principalement par I’augmentation de I’'importance de I’émission thermoélectronique. Une
deuxiéme conclusion de ce travail montre que les propriétés d’un dispositif simulé se dé-
gradent aussi lorsque que le champ électrique devient irrégulier dans la région active. Cette
situation peut étre causée par la présence de boites quantiques de taille non uniforme ou a
haute température par des fluctuations du nombre d’électrons li¢ aux boites.

Ces résultats indiquent que pour réduire ces effets indésirables, des précautions doivent
étre prises lors de la construction du dispositif afin d’assurer 1’uniformité des tailles et de
la densité des boites dans chaque plan. De cette fagon, les variations du champ électrique

local dans la région active du dispositif sont minimisées.
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2.2.3 L’approche par étages

Une autre approche utilisée pour rendre les simulations de photodétecteurs plus réa-
listes a été proposée récemment pour le systéme InAs/GaAs [7]. Il s’agit d’une méthode
incluant plusieurs niveaux de modeles physiques qui s’emboitent les uns dans les autres.
Par exemple, la simulation du photodétecteur dans ce modele inclut une description par la
méthode k - p a huit bandes des propriétés électroniques et optiques des boites quantiques
et un traitement Monte Carlo hors équilibre du transport d’électrons dans le dispositif.

L’intérét de cette approche par étages est qu’elle permet de simplifier chacune des
parties de la modélisation physique du dispositif et de ses composantes, tout en conservant
un traitement particulier pour chaque étage du modéle. Il s’agit d’une voie prometteuse qui

demande cependant beaucoup de travail de modélisation et de validation a chaque étape.

2.3 Démarche et cadre méthodologique
2.3.1 Modélisation et hypothéses générales

Nous simplifions dans le cadre de ce travail I’analyse des propriétés électroniques des
boites quantiques en ne considérant que les hétérostructures semi-conductrices de type n,
c’est-a-dire celles qui sont dopées par une majorité d’atomes donneurs d’électrons. Pour
ces dispositifs, nous faisons I’hypothese que les seuls électrons ayant une influence impor-
tante sur les propriétés des boites quantiques sont ceux qui sont situées dans la bande de
conduction. Par conséquent, nous pouvons négliger la contribution des bandes de valence.

Nous justifions cette hypothése par 1’observation qu’une majorité d’atomes donneurs
s’ionisent et que la densité moyenne d’électrons de conduction est approximativement
égale a la densité d’atomes donneurs. Nous considérons aussi que la densité de trous dans
la bande de valence du matériau est beaucoup plus faible que la densité d’électrons dans
la bande de conduction et que les bandes de valence sont a toutes fins utiles remplies.

Cette hypotheése de travail justifie le choix de traiter les interactions entre le solide
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cristallin et les électrons a ’aide de la méthode de la fonction enveloppe, en utilisant
I’approximation de la masse effective. Cette méthode et les approximations qui y sont

reliées sont présentées en détails a ’annexe A.

2.3.2 Modéele de simulation

Nous avons choisi dans ce travail de séparer la simulation des photodétecteurs en trois
parties, tel qu’illustré schématiquement a la figure 2.1. Cette approche réduit la complexité
du probléme initial en le ramenant a trois problémes distincts de modélisation et de simu-

lation.

Géométrie
)
Modele de
1 boite quantique
{
Propriétés des états
1
Modele d'émission
2 d'électrons
1
Profil d’émission d’électrons
1
Modeéle de
3 photodétecteur
)
Résultats de simulation

F1G. 2.1 — Schéma de 1a méthodologie choisie

D’abord, nous développons le modéle de boites quantiques afin de déterminer les pro-
priétés des états électroniques liés. Ce modéle est construit a partir de la méthode de la
fonction enveloppe et de I’approximation de la masse effective de fagon & rester le plus
simple possible tout en reproduisant les résultats généralement acceptés dans la littérature.

Le modéle d’émission d’électrons est ensuite développé a partir des fonctions enve-

loppes obtenues du modele de boites quantiques. Ce modéle sert a évaluer le taux d’émis-
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sion d’électrons par une boite quantique de taille moyenne en fonction de divers para-
metres comme 1’intensité de rayonnement recu, le champ électrique appliqué a I’intérieur
du dispositif ou encore la température du dispositif. Ce modele tient compte de 1’émission
par absorption de rayonnement infrarouge, de 1’émission par effet tunnel et de 1’émission
thermoélectronique.

Finalement, & partir des résultats du modele d’émission d’électrons, nous développons
un modele de photodétecteur simple. Ce modele permet de déterminer a partir des résultats
précédents trois propriétés fondamentales de photodétecteurs, soient le rapport signal sur
bruit du dispositif, la sensibilité du dispositif a détecter une variation de température des

objets observés et la température maximale & laquelle le dispositif peut fonctionner.
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Chapitre 3

Propriétés électroniques d’une boite
quantique

3.1 Etude des paramétres géométriques

Comme nous avons vu dans I’introduction, il n’existe pas de consensus dans la littéra-
ture scientifique sur la forme exacte des boiltes quantiques obtenues par croissance de type
Stranski-Krastanov avec le systéme InAs/InP, malgré tous les efforts investis pour carac-
tériser ces structures. Les seules observations qui semblent étre généralement acceptées
sont que les boites quantiques ont un aspect plutét aplati et que leur surface parallele au
substrat est généralement une dimension caractéristique beaucoup plus grande que leur
hauteur. De fagon imagée, une boite quantique typique ressemble plut6t & une galette qu’a
une hémisphere ou un cube.

Nous allons donc retenir que nous ne savons pas quelle est la forme exacte des boites
quantiques, mais qu’au moins nous savons qu’elles ont un aspect aplati. Cette remarque
permet de simplifier ’analyse des propriétés des boites quantiques, tout en conservant un
caractere essentiel : leur rapport hauteur sur diameétre. Nous allons établir un modeéle qui

permet d’évaluer certaines propriétés des boites en tenant compte de ce rapport de forme.
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3.1.1 Choix de la forme des boites quantiques

Dans le cadre de ce travail, nous avons choisi de modéliser la forme des boites quan-
tiques par un cylindre aplati pour deux raisons :

— permettre le découplage d’un probléme tridimensionnel complexe en deux pro-
blémes simples (bidimensionnel et unidimensionnel) et ainsi de décrire analytique-
ment les états liés ;

— permettre 1’ajustement des parameétres importants des boites quantiques, soient leur
superficie dans le plan parallele au substrat et leur épaisseur dans la direction de
croissance épitaxiale, en fonction des données expérimentales disponibles.

I1 est probable que les états liés & une boite quantique de forme non cylindrique aient
des états d’énergie 1égerement différente de ceux liés a une boite cylindrique. Néanmoins,
il sera toujours possible d’ajuster les paramétres géométriques d’une boite cylindrique
(surface et hauteur) pour que I’énergie des états fondamentaux calculés avec chaque géo-
métrie soient les mémes. De toute fagon, nous ne connaissons pas avec précision ces pa-
ramétres car ils sont difficilement mesurables de facon directe et il est plus simple de les
laisser flottants et de ne les ajuster qu’a partir de mesures expérimentales.

L’objectif de ce mémoire étant de déterminer les propriétés d’un photodétecteur a
boites quantiques, I’approximation de traiter les boites quantiques comme des cylindres
simplifie la description de leurs propriétés ¢€lectriques et optiques tout en conservant les

parametres pertinents a notre analyse et la possibilité de décrire simplement le dispositif.

3.1.2 La fonction de forme

A chaque boite quantique correspond une surface frontiére. Il s’agit de la frontiére
entre le matériau de la boite et le matériau du substrat. Il est difficile de définir de fagon
absolue cette frontiére, principalement parce que les atomes diffusent prés de I’interface

entre les deux matériaux. Pour notre modeéle de boites quantiques, cette subtilité n’est
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pas importante, puisque la géométrie est imposée d’avance et que la taille de la boite est
ajustée a partir de données expérimentales.

Nous définissons la fonction de forme Q)(r) comme étant la fonction qui vaut 1 & I’inté-
rieur de la surface frontiére de la boite et 0 a I’extérieur. Nous notons V le volume contenu

par cette surface. Le potentiel effectif V¢, associé a cette boite quantique vaut alors
Vers = —VolU(r) (3.1)

ou V; est appelé la profondeur du puits de potentiel. Il est important de noter que dans cette
expression, le potentiel effectif V¢, ne tient pas compte des interactions entre les boites

quantiques. Nous justifions cette approximation par une remarque a la section suivante.

3.1.3 Principales caractéristiques des boites quantiques

Afin d’uniformiser les résultats présentés dans ce mémoire, nous allons considérer
que la profondeur du puits de potentiel associé & une boite quantique de type InAs/InP
vaut V) = 200 meV et que la masse effective des €lectrons de la bande de conduction
est constante dans tout le matériau et vaut m* = 0,07m,, ou m, représente la masse
de 1’électron. Ces données sont tirées de mesures expérimentales documentées dans la
littérature [31].

La justification de I’approximation de considérer que la masse effective des €lectrons
est constante dans tout I’espace est donnée & 1’annexe B. Nous considérons aussi qu’une
boite quantique cylindrique moyenne a une hauteur d’environ 6, 6 nm et un diamétre d’en-
viron 66 nm. Cette boite posseéde un rapport d’aspect d’environ 10.

A partir de ces données, nous définissons la longueur caractéristique o comme étant

I
= —~ 1,65 . 32
= nmn (3-2)

La quantité o est au facteur 27 prés égale a la longueur d’onde de de Broglie associée a

une particule d’énergie V4, de masse m*, dans un potentiel nul. Par conséquent, la distance
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pour laquelle 1’état électronique a une influence pres de la boite quantique est de [’ordre
de grandeur de 27a.

Nous justifions finalement 1’approximation de négliger 1’interaction entre les boites
quantiques dans l’expression du potentiel effectif de 1’équation 3.1. Comme la densité
surfacique de boites quantiques InAs/InP est de 1’ordre de 10° cm~2, alors la distance
moyenne entre les centres de deux boites quantiques voisines est de 1’ordre de 100 nm.
Nous savons aussi que le rayon d’une boite quantique moyenne est de 1’ordre de 30 nm.
Par conséquent, la distance entre les frontiéres de deux boites quantiques voisines est de
’ordre de quelques dizaines de nm et donc beaucoup plus grande que la longueur d’onde
de de Broglie 2ma. Nous pouvons en conclure qu’a toutes fins utiles, le potentiel vu par

un électron 1ié & une boite quantique n’est pas influencé par les boites voisines.

3.2 Modélisation des propriétés électroniques d’une boite
quantique

3.2.1 L’équation de la fonction enveloppe

Dans le formalisme de la méthode de la fonction enveloppe, avec 1’approximation de

la masse effective, 1’équation de la fonction enveloppe s’écrit (voir équation A.24)

2
—QH—m*VQCi + VessCi = EiC; (3.3)

ou les C; sont les fonctions enveloppes des états liés et les E; leurs énergies correspon-

dantes. Le potentiel effectif Vs en coordonnées cylindriques correspondant a une boite

quantique cylindrique de hauteur 24 et de diamétre 2a centrée a ’origine s’écrit

Vo sip<aet|z] <h,

Vers(py2) = { 0 sinon. 34
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3.2.2 DP’effet d’une couche de mouillage

La couche de mouillage est une mince couche qui relie les boites quantiques, et qui
est composée du méme matériau que les boites quantiques, comme illustré a la figure 1.3.
Dans le choix de potentiel présenté a 1’équation 3.4, nous négligeons ’effet de la présence
de cette couche de mouillage. Nous justifions cette approximation a I’aide de ces deux
remarques.

D’abord, un des effets de la présence de la couche de mouillage est de modifier I’éner-
gie et la forme de la fonction enveloppe des états liés. Or, dans le cas ou ’épaisseur de la
couche de mouillage reste relativement petite par rapport a la hauteur de la boite quantique,
le calcul présenté a I’annexe C montre que cette modification reste faible.

Ensuite, la présence de la couche de mouillage introduit de nouveaux états électro-
niques étendus dans le dispositif qui pourraient a priori interagir avec le rayonnement
incident. Cependant, nous assumons que ces états n’apporteront pas de contribution signi-
ficative lors du calcul du coefficient d’absorption optique. En effet, 1a couche de mouillage
entre les boites quantiques est assimilable en premiére approximation a un puits quantique
et a cause des regles de sélection, la lumiere d’incidence normale n’interagit pratiquement
pas avec une telle structure. Cette hypothése ne reste acceptable que lorsque la rugosité
de ’interface est faible. Dans le cas contraire, les transition dans le puits peuvent devenir
importantes [32].

Nous concluons a partir des deux remarques précédentes que I’effet de la couche de
mouillage n’est pas significatif lors du calcul du coefficient d’absorption optique d’une
structure contenant des boites quantiques pour un rayonnement d’incidence normale et
donc que nous n’allons pas en tenir compte dans le cadre de la modélisation présentée

dans ce mémoire.
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3.2.3 Approximation du potentiel séparable

La premiére difficulté rencontrée lors de la résolution de I’équation 3.3 est que le
potentiel V,;¢(p, ) ne se sépare pas en une somme de potentiels ne variant que selon une
seule dimension. Il n’est donc pas possible de déterminer les fonctions enveloppes C;(r)
par séparation des variables.

Plusieurs choix sont possibles pour contourner cette difficulté. Certains de ces choix,
par exemple une résolution par éléments finis ou avec un potentiel analytique séparable,
sont comparés a ’annexe D. Dans le cadre de ce mémoire, nous avons choisi de modifier
légerement le potentiel afin de permettre la résolution analytique de 1’équation de Schro-
dinger. La justification de ce choix est donnée a ’annexe D.

Le potentiel V;.(r), qui est proche de V¢ (r), est défini afin d’étre séparable et de
permettre la résolution d’un probléme semblable a celui de 1’équation de la fonction enve-
loppe 3.3. Dans le cas d’une boite quantique cylindrique de hauteur 24 et de diamétre 2a,

le potentiel approché V; ; est défini comme étant

Voie(p2) = =Vo (1 = Alp, a) — A(|z], h)) (3.5)
avec
Aen={ ] faen " c9

Ce potentiel, méme s’il est différent du potentiel réel lorsque p > a et |z| > h, est
quand méme une approximation raisonnable. En effet, les fonctions enveloppes et leur
niveau d’énergie associé ne sont pas changés de fagon significative, comme le montre un
calcul par éléments finis présenté a 1’annexe D.

A partir de ce potentiel effectif, nous définissons I’hamiltonien

A
eff — I9m*

VE+ V), 3.7

avec m* la masse effective des électrons de la bande de conduction. La masse effective est
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considérée comme étant constante partout dans le matériau, dans 1’esprit de ’approxima-
tion présentée a I’annexe B.

Cet hamiltonien est ensuite utilisé¢ dans 1’équation de la fonction enveloppe

avec C; et E; respectivement la fonction enveloppe et 1’énergie du iiéme état 1ié.

11 est intéressant d’introduire & ce point deux dimensions caractéristiques dans notre
probléme, soient la longueur caractéristique o et 1’énergie caractéristique Vj, avec o
donné a 1’équation 3.2. Nous normalisons les dimensions dans 1’équation de la fonction

enveloppe 3.8 en divisant toutes les longueurs par « et toutes les énergies par V; :

\% N EN -
2 eff = .
< Ve + 7 )CZ <Vo> C;. (3.9)

Dans cette équation, le laplacien V? et la fonction enveloppe C; sont donnés dans les co-

ordonnées spatiales normalisées. La variable d’espace normalisée est notée T et est donnée

par
Pl (3.10)
Ir = —. .
o
3.2.4 Calcul des états électroniques
Si nous séparons la fonction enveloppe C;(F) en un produit de trois fonctions
Ci(F) = Ri(p)0:(0) Zi(2) (3.11)

et que nous I'insérons dans I’équation 3.9, nous retrouvons

10 o 1 82 8 VI 5 = 5 EN - ~ -
( EER ('00;3) A T )R (%)R@ (312
et aprés quelques manipulations supplémentaires

L 0 (0, L &g B 1
Rip0p <”873> Bt 56,00% T {1 ~Ap.a) + ——} =~ =552+ A2, h).
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Le membre de droite de cette équation ne dépend que de Z, tandis que le membre de
gauche ne dépend que de 7 et de . Nous pouvons donc poser que chaque membre de

I’équation est égal & la méme constante Eg et que

1 02

7 7 a5 2+ AE, h) =2 (3.14)

Sinous imposons que les solutions de cette équation doivent rester bornées, alors nous

avonspourp =1,2,3,... que

A exp(7pZ) siz < —h,
Zy(z) = { AP sin(Gz+Em) si 2] < h, (3.15)
(—1)p+1A](01) exp(—7,Z) siZ>h,
o= 1-G, (3.16)

avec les constantes A,(Jl), A;f,z) et {, ajustées pour respecter les conditions

lim Z,(2) = _111%1 Z,(2), (3.17)
.05 0 -
/m}Zp(z)\de = 1 (3.19)

Les deux premiéres conditions assurent que la fonction enveloppe et sa dérivée sont
continues a la frontiere de la boite quantique. La troisiéme condition garantit que la fonc-
tion Z, est normée.

Nous pouvons donc réécrire 1’équation 3.13 comme

p 0 0 3 = E; ___1*8_2_.
R8p<8>R+ {1 A(p,a)— 22+ Vb}_ 5.552%" (3.20)

Le membre de droite de cette équation ne dépend que de 6, tandis que le membre de
gauche ne dépend plus que de p. Nous pouvons donc encore une fois poser que chaque
membre de I’équation est égal & la méme constante et en particulier que

62

a_ém = m?. (3.21)

@1 L
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Il existe plusieurs fagons d’exprimer les solutions de cette équation. En particulier,

nous pouvons les écrire sous la forme

On(8) = (3.22)

avec m un entier pour avoir la condition ©,(6) = ©,(8 + 27) et la constante = pour
respecter la condition de normalisation fo% 10,(0)2d6 = 1.

Nous pouvons alors simplifier I’équation 3.20 et trouver

0 o\ = _
— — Rmn —~2-2 _ 2 . — O .23
P55 ("?ﬁ) + (p°R%, —m*) R (3.23)
avece
g2 =1-A(p,a) —§2+§. (3.24)
mn i yo %

I1 s’agit de 1’équation de Bessel [33]. Si nous imposons que les solutions de cette

équation doivent rester finies, alors nous avons pour n = 1,2,3,... que

Bon(d) = BinJu(Fmnp) sip <, (3.25)
mn BE K (Fonp) sip > a, '
T = =R, (3.26)

avec Jp, la miéme fonction de Bessel de premiere espece et K, la mieéme fonction de
o .\ X 1 2 _ S
Bessel modifiée de deuxie¢me espece. Les constantes B,(m)z, B,(m)-b et Ky, sont ajustées pour

respecter les conditions

lim Rpun(p) = lim Ra.(p), (3.27)
i p—at
lim Q—R (p) = lim QR (p) (3.28)
p_)a_ ap MmN p - ,3_,@-% 85 mn 10 9 .
+o0
/0 |RBrn(p)P5dp = 1. (3.29)

Ici encore, les deux premiéres conditions assurent que la fonction enveloppe et sa dérivée
sont continues a la frontiere de la boite quantique, alors que la troisiéme condition garantit

que la fonction R, est normée.
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Nous pouvons finalement exprimer 1’ensemble des solutions comme

Crranp(F) = (27)72 Z,(2) Ropn (9) €™ (3.30)
avec ’énergie (négative) de 1’état li¢ mnyp valant
Epp==Vo (1= —R2,) - (3.31)

Nous rappelons que ces fonctions sont exprimées pour des variables normalisées par
la constante «.. Nous pouvons aussi les exprimer en fonction des variables de position non

normalisées comme

Zy(2) = —1\/—5} (2) (3.32)
Rual) = ~ B (2). (3:33)

3.3 DL’état fondamental d’une boite quantique
3.3.1 Calcul de la fonction enveloppe

Pour I’état de plus faible énergie 1ié a la boite quantique, la fonction enveloppe s’écrit

simplement
C(p.2) = Con(¥) = (2m) 2 Z(2)R(p) (334
avec
=iy exp(—nh)cos(CZ)  silz| < h,
Z(z) =AY { cos(Ch) exp(—7|2|) silz| > h (3.33)
et
Sy Ko(7a)Jo(Rp) sip < a,
R(p) = B { JOO(REL)KE(%E) sip>a. (3.36)

Les constantes C et % sont les plus petites valeurs respectant les conditions 3.18 et 3.28.
Les constantes A1) et B servent a normaliser selon les relations 3.19 et 3.29. L’énergie

de liaison de 1’électron est donnée par

E=-V,(1--r%. (3.37)
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Cette énergie est négative et sa valeur absolue correspond & 1’énergie minimale nécessaire

pour exciter 1’électron 1ié dans un état du continuum.

3.3.2 LP’effet de la barrieére de Coulomb sur 1’état fondamental

Dans le développement présenté & la section 3.3.1, nous avons déterminé la fonction
enveloppe et 1’énergie correspondant a 1’état électronique fondamental de la boite quan-
tique. Mais une fois qu’un électron occupe cet état, il modifie 1égerement le potentiel
électrostatique vu de I’extérieur. Cette modification a pour effet de changer 1égérement le
potentiel de confinement vu par un éventuel second électron et ainsi 1’énergie de confi-
nement de ce second électron. Il est intéressant d’évaluer I’importance de ce décalage en
fonction de la géométrie de la boite quantique afin de déterminer s’il s’agit d’un phéno-
mene pertinent ou non de notre analyse.

Lorsqu’un électron occupe 1’état fondamental d’une boite quantique, sa charge se ré-
partit a I'intérieur de la boite en premiére approximation comme le carré de sa fonction
enveloppe. D’une fagon simplifiée, si un second électron s’approche de la boite alors le
potentiel qu’il verra ne sera pas égal au potentiel effectif de la boite mais plut6t a la somme
du potentiel effectif original et de 1’effet du potentiel d’interaction coulombienne entre les
deux électrons. L’effet de ce potentiel d’interaction peut donc étre assimilé & une réduc-
tion de la profondeur du potentiel effectif et, par conséquent, de 1’énergie de confinement
vue par le second électron. Cette hypothese simplificatrice ne prend évidemment pas en
compte du caractere antisymétrique de la fonction d’onde des deux électrons mais elle
nous permet au moins d’estimer [’ordre de grandeur de 1’interaction entre les deux élec-
trons.

Pour réduire la complexité de 1’évaluation de cet effet, nous assumerons que la densité
de charge du premier électron est fixée dans le temps et qu’elle n’est pas modifiée par

I’approche du second électron. Prenons le cas simple ou la boite quantique est bornée par
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un ellipsoide de demi-axes a, b et ¢ centré a I’origine. L’équation de la surface frontiere de
la boite est donnée par

S (3.38)

et le volume V a l’intérieur est

V= gwabc. (3.39)

L’équation de Poisson pour le potentiel électrostatique 1(r) est donnée par
V2(r) = —p—(:l (3.40)

ou p(r) est la densité de charge au point r et ol € est la permittivité du semi-conducteur.

Pour simplifier I’analyse, supposons le potentiel électrostatique a 1’infini est nul et que
1’électron se répartit uniformément a ’intérieur de I’ellipsoide, c’est-a-dire que sa fonction
enveloppe est constante a I’intérieur de la boite et nulle a I’extérieur. Comme la charge est
concentrée a I'intérieur de ellipsoide alors, d’aprés ’équation de Poisson, le potentiel
créé par la charge est nul partout sauf a I'intérieur de 1ellipsoide. A cet endroit, I’équation
de Poisson s’écrit

e

2 P,
Vo = Y (3.41)

avec 1 = 0 sur la surface de I’ellipsoide.

La solution de cette équation a I’intérieur de 1’ellipsoide est donnée par

W(z,y,2) = C (1 _T_ Z—j — Z—> (3.42)

ou C' est une constante a évaluer. Si nous définissons la distance 3 par

1 1 1 1
FatEta (3.43)

alors I’expression du laplacien a I’intérieur de 1’ellipsoide devient

V2 = _2C <% L1 l) __X (3.44)

Tz
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En comparant cette expression avec 1’équation 3.41, nous obtenons la valeur de C':

_e
2V’

(3.45)

Nous trouvons donc que I’énergie d’interaction F,; entre un €lectron li¢ et un second
électron est égale a I’intérieur de la boite a

62/62 l.2 2 22
Eint(x7y7z> = “61/)(33,%2) = Q_EV— (1 - 9 y_ - C_Q) (346)

et cette énergie est nulle a I’extérieur de la boite. L’énergie d’interaction E;,; entre les deux
électrons dépend donc de la position (z, y, z) du second électron par rapport a ’origine du
systeéme.

Or, nous avons choisi comme hypothese de modéliser I’effet de la présence d’un élec-
tron sur le second par un changement de profondeur du potentiel effectif, ¢’est-a-dire par
I’ajout d’une constante d’interaction entre les deux électrons sur tout le volume de la boite.
Pour simplifier notre analyse, nous posons que cette constante d’interaction est égale a la
valeur moyenne de 1’énergie d’interaction entre les deux électrons sur tout le volume de la
boite. Nous appelons cette contribution la barriere de Coulomb et nous la notons (E;,;).

La valeur de cette énergie est donnée par

232
(Eijny) = —B 26@ (3.47)
avec
1 R VL 2
B—v/v<l—-a—2~b—2——c—2>dv—-5— (3.48)

pour tous les ellipsoides.

\ 2 . .
Dans le cas d’une sphére, 7 = a = b = cet 3? = . Dexpression de la barriere de

Coulomb se simplifie et prend la forme de

e2

(Eine) = 207er’

(3.49)
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Si ¢ ~ 10¢g, le rayon de la sphére présentant une barriere de Coulomb de I’ordre de
10 meV vaut environ 2, 8 nm, ce qui est beaucoup plus petit que la taille moyenne d’une
boite quantique construite par la méthode Stranski-Krastanov. Nous constatons aussi que
la hauteur de la barriére de Coulomb est inversement proportionnelle au rayon de la sphére.

Dans le cas ol nous avons un ellipsoide trés aplati (a < b, ¢), nous avons que 8 ~ a

et par conséquent I’expression de la barriére de Coulomb prend la forme

3ela
Eip) = ——. 3.50
(Eir) 20mebc (3:50)
Pour cette géométrie, nous définissons un rayon équivalent r., tel que
be
Teq = % (351)

Le rayon équivalent r., est égal au rayon d’une sphére ayant la méme barriére de Cou-
lomb que I’ellipsoide aplati. Dans le cas ou les axes de I’ellipsoide ont comme longueur
2a = 6,6 nm, 2b = 66 nm et 2c = 66 nm, alors le diametre équivalent est 2r., = 110 nm.
La barriere de Coulomb pour une telle sphere ne vaut alors plus que 0, 5 meV, ce qui est
beaucoup trop petit pour étre considéré comme étant un effet important dans la boite. Nous
voyons donc que le fait d’aplatir la boite diminue la hauteur de la barriére de Coulomb.
Autrement dit, & volume égaux, un disque aura une barriere de Coulomb beaucoup plus
petite qu’une sphére.

Nous concluons donc que 1’effet de la barriere de Coulomb, dans le cadre des boites
quantiques étudiées dans ce mémoire, n’est pas significatif et nous n’en tiendrons pas

compte dans la suite de ce travail.

3.4 Spectre des états liés

Dans cette section, nous allons établir 1’aspect général du spectre des états liés aux
boites quantiques, afin de comprendre les propriétés d’absorption optique d’une boite

quantique.
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Nous allons d’abord estimer 1’espacement entre deux états confinés successifs. Cet
espacement peut étre estimée a partir de ’expression de I’énergiec d’un état lié, tel que

défini a la section3.2.4 :
Emnp =-W (1 - Eg - /"ffnn) . (3.52)

Si le potentiel de confinement est presque infini ou si 1’état fondamental est presque au
fond du puits de potentiel, alors la distance entre les deux premiers états de confinement

selon I’axe Z est approximativement donnée par

2
T Vo 7 4000 (3.53)

V(G =) ~ (2 = 1) ~ T a07

ot1 2A est la hauteur normalisée de la boite.

Dans le plan 27, le probléme est un peu plus complexe. Le premier zéro de la fonction
de Bessel Jj est situé a environ 2,40, tandis que le premier zéro de la fonction de Bessel
Jp est situé a environ 3,83. La distance entre les deux premiers états de confinement dans

le plan 2§ est donc approximativement donnée pour un potentiel de confinement infini par

W W

Vo (R — A$y) ~ (3,83% — 2,40%) — ~ 8,90@—2 (3.54)

ou 2a est le diamétre normalisé de la boite.

I1 est important de noter que ces approximations surestiment légérement 1’écart éner-
gétique entre deux états successifs. En effet, comme le potentiel réel n’est pas infini, la
fonction enveloppe pénetre 1égérement dans la barriere, ce qui a comme résultat de ré-
duire I’énergie de confinement de chaque état. De plus, cette réduction augmente avec
I’énergie de 1’état lié. Malgré cette erreur systématique, nous pouvons au moins estimer
I’ordre de grandeur des écarts énergétiques entre deux états.

Pour une boite quantique ayant un rapport d’aspect de I’ordre de % ~ 10, nous pouvons
conclure que le confinement selon I’axe 2 est beaucoup plus important que dans le plan

Z7. En effet, nous avons

S i SN I LN PV 3.55
R R (3
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F1G. 3.1 — Spectre des états liés a ’intérieur d’une boite quantique

Nous remarquons que 1’écart entre deux états de confinement selon 1’axe 2 est beau-
coup plus grand qu’entre deux états de confinement dans le plan Z4. La figure 3.1 présente
le spectre d’états liés pour un potentiel effectif de 200 meV et une taille normalisée de
cylindre de 2 = 4 et un diamétre normalisé de 2a = 40. Nous voyons un état principal
correspondant a I’¢tat de confinement selon 1’axe 2 suivi d’une queue d’états rapprochés,

les états de confinement dans le plan 2.
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Chapitre 4

Evaluation de I’émission d’électrons

Dans ce chapitre, nous déterminons a partir du modele de boite quantique présenté au
chapitre 3 le taux d’émission d’électrons d’une boite quantique moyenne, c’est-a-dire le
nombre d’électrons liés a une boite quantique qui sont excités vers un état libre du conti-
nuum par unité de temps dans des conditions semblables a celles lors de I’opération d’un
photodétecteur. Cette évaluation est utilisée au chapitre 5 pour déterminer les propriétés
électriques et optiques d’un photodétecteur a boites quantiques.

Nous divisons 1’émission d’électrons en trois principales catégories, activées par trois
phénomeénes physiques de natures différentes. D’abord, I’émission d’électrons par absorp-
tion de rayonnement infrarouge, traitée a la section 4.1, dépend essentiellement de 1’illu-
mination infrarouge. Ensuite, 1’émission d’électrons par effet tunnel, examinée a la section
4.2, dépend surtout du champ électrique appliqué a I’intérieur du dispositif. Finalement,
I’émission thermoélectronique, traitée a la section 4.3, dépend principalement de la tem-
pérature du dispositif.

Nous rappelons que pour simplifier 1’analyse dans ce travail, nous ne considérerons
que les hétérostructures semi-conductrices de type n et nous faisons ’hypothése que les
atomes donneurs s’ionisent tous. De cette fagon, la densité d’électrons de conduction
moyenne dans le dispositif est approximativement égale a la densité d’atomes donneurs.

Nous considérons aussi que la densité de trous dans les bandes de valence est négligeable,
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c¢’est-a-dire qu’elle est beaucoup plus faible que la densité d’électrons dans la bande de
conduction.

Nous négligeons aussi les transitions incluant un état intermédiaire en ne considérant
que les transition entre 1’état fondamental et un état du continuum. Cette approximation ne
tient pas compte des transitions assistées thermiquement ou par d’autres processus, mais
nous permet quand méme d’évaluer 1’ordre de grandeur des différentes composantes du
taux d’émission.

Ces simplifications nous permettent d’ignorer completement la présence des bandes
pleines ou vides et nous ne considérerons a partir de maintenant que I’unique bande par-

tiellement occupée, c¢’est-a-dire la bande de conduction.

4.1 Emission d’électrons par absorption de rayonnement
infrarouge

Lors d’une expérience de télédétection, le rayonnement électromagnétique regu par
un photodétecteur a boites quantiques est généralement équivalent a celui émis par un
corps noir de température 7'. Ce rayonnement peut étre représenté en premicre approxima-
tion comme étant une somme d’ondes monochromatiques incohérentes, le flux différentiel
d’énergie Z(w, T') transporté par chacune de ces ondes monochromatiques étant donné par

la loi de Planck

oh W 1
T(w,T) dw = g(;)g <6 _ ) dw 4.1)

k8T — 1
ou /4 est la constante de Planck, ¢ la vitesse de la lumiére, kg la constante de Boltzmann et
w la fréquence de 1’onde. Cette quantité, intégrée sur toutes les valeurs de w, est égale au
flux total d’énergie transporté par le paquet d’ondes.
Si ce rayonnement éclaire une boite quantique contenant un électron dans 1’état fon-
damental alors cet électron aura une probabilité non nulle d’interagir avec un photon du

rayonnement et d’étre excité vers un état libre du continuum. Pour évaluer cette proba-
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bilité, nous évaluons d’abord la probabilité d’excitation P, associé & une onde mono-
chromatique de fréquence w. En utilisant 1’hypothese d’incohérence entre les différentes
composantes spectrales du rayonnement, nous obtenons que le taux d’émission d’élec-
trons total associé au rayonnement d’un corps noir de température 7" est €gal a I’intégrale
de la quantité P, pour toutes les fréquences w du paquet d’onde. Cette quantité permet

d’obtenir le courant d’émission pour une boite quantique de taille moyenne.

4.1.1 Approximation dipolaire électrique

Considérons d’abord 1’onde monochromatique de fréquence w > 0 et d’amplitude

maximale Fy. Le champ électrique associé a cette onde s’écrit
F(r,t) =Fycos(wt —q-r) (4.2)

avec q le vecteur d’onde dirigé selon ’axe de propagation de I’onde et évidemment les
relations Fy - q = 0 et |q| = |w|®= ol n, est 'indice de réfraction du milieu.

Nous remarquons d’abord que le vecteur d’onde q d’un photon infrarouge incident
correspond a une trés grande longueur d’onde (de 1’ordre de plusieurs fois la taille ca-
ractéristique d’une boite quantique). Par conséquent, nous négligeons le terme q - r dans

I’expression 4.2, car nous avons au premier ordre que

cos(wt — q - r) ~ cos(wt) + (q - r) sin(wt) 4.3)

etq-r ~ 27” S, ou A est la longueur d’onde du rayonnement infrarouge et S est la

surface moyenne d’une boite quantique. Lorsque par exemple A ~ 10 um et /S ~ 50 nm,
nous voyons bien que q - r ~ 0,03 < 1 et donc que cos(wt — q - r) ~ cos(wt). Cette
approximation porte le nom d’approximation dipolaire électrigue et revient a considérer
que I’électron baigne dans un champ électrique uniforme dans 1’espace et périodique dans

le temps. L’expression simplifiée du champ électrique devient donc

F(t) = Fo cos(wt). 4.4)
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C’est ce champ qui cause 1’excitation de 1’électron de 1’état fondamental vers un état du

continuum.

4.1.2 Hamiltonien d’interaction avec I’onde électromagnétique

D’une fagon générale, I’hamiltonien d’une charge électrique ¢ de masse m dans le po-
tentiel électrique V' et le potentiel vecteur A peut s’écrire comme H;, = ﬁ (p— qA)2 +
V. Par analogie et dans 1’esprit de la méthode de la fonction enveloppe avec I’approxima-
tion de la masse effective, nous définissons 1’hamiltonien d’un électron soumis au potentiel

effectif V,;, comme étant

1
H:iff = % (p + 6A)2 + e/ff (45)

oum* est la masse effective de I’électron et ou —e est sa charge.
Nous développons le terme (p + €A )? et en négligeant le terme proportionnel a (eA)?,

nous obtenons
2

=5+ Vi + 5= (- A+ A-p). (4.6)

Le membre de droite de cette équation se sépare en deux parties. D’abord, la somme

des deux premiers termes est égale a I’hamiltonien présenté a 1’équation 3.7 et utilisé pour

déterminer les états électroniques liés a la boite quantique. Le reste du membre de droite

représente I’hamiltonien d’interaction entre un électron et la radiation infrarouge. Nous le
définissons comme étant égal a

€

Hap=——(D-A+A p). (4.7)

2m*
Afin de simplifier I’expression de cet hamiltonien d’interaction, nous nous plagons
dans la jauge de Coulomb. En notant le potentiel électrique ® et le potentiel vecteur A,

nous avons donc les relations

Ve = 0, (4.8)

V-A = 0. 4.9)
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En utilisant 1’identité p = ?V, ce choix de jauge permet d’écrire

p‘A:A‘f—?V—}-EV-A:A-p (4.10)
i i

et finalement I’hamiltonien d’interaction donnée a I’expression 4.7 devient

Hap=—A - p. 4.11)

*

Le potentiel vecteur A associé a une onde plane monochromatique peut étre déterminé
a partir du champ électrique. En effet, dans la jauge de Coulomb, ces deux quantités sont
reliées par la relation
0

F=-zA (4.12)

L’expression du potentiel vecteur se détermine a ’aide de I’expression 4.4 du champ
électrique d’une onde plane

A(t)y= _Fo sin(wt) (4.13)

w

et finalement nous obtenons I’expression de 1’hamiltonien d’interaction

esin(wt)

Hap(t) = — — Fy- p. (4.14)

4.1.3 Probabilité de transition entre 1’état fondamental et le conti-
nuum

La méthode la plus simple pour évaluer la probabilité de transition entre 1’état fonda-
mental et le continuum consiste & utiliser la théorie des perturbations au premier ordre.
Nous notons |{C) 1’état fondamental occupé par un électron dans la boite quantique et |k)
les états du continuum. L’énergie de I’état |C) est notée E et les énergies des états |k)
sont notées €. Nous supposons que la fonction enveloppe associée a I’état |C') est la fonc-
tion 3.34 et que la fonction enveloppe des états du continuum sont simplement des ondes

ik-r

planes de la forme "™ & normer convenablement.



41

La probabilité moyenne d’interaction A, (k) pendant P’intervalle de temps ¢ entre un

photon d’énergie Aiw et 1’électron est donnée par 1’expression [34]

t 2
Aum=%/éwwmmwwmw’ (4.15)
0
avee
Wk = %(Ek—E). (416)

Cette probabilité AV, dépend explicitement de la durée ¢ pendant laquelle ’onde élec-
tromagnétique illumine 1’électron. Si nous remplagons 1’hamiltonien d’interaction par sa
forme donnée a I’équation 4.14, nous retrouvons

R\ Lot ?
N (k) = <hjn*0w> ’(k|é,\ - p|C’)/O e“** sin(wt') dt’ 4.17)

ou €, est un vecteur unitaire orienté selon la direction de la polarisation de I’onde.

Nous remarquons que 1’intégrale dans I’expression 4.17 possede deux maxima, pour
w ~ wy et pour w ~ —wy. Le maximum w ~ wy, correspond au phénomeéne d’absorption
d’un photon et le maximum w ~ —wy a I’émission d’un photon. Si le temps d’exposition
au signal optique est suffisamment long, ¢’est-a-dire si t > w,' = A(e, — E)7?, alors

nous pouvons simplifier I’expression du sinus a I’intérieur de 1’intégrale

L P A
‘/wwmwwww/aW(fww>w (4.18)
0 0 2i

car nous avons nécessairement d’apres 1’équation 4.16 que wy > 0 pour le phénomene

d’absorption. L’autre contribution (celle en %e“‘”t’) n’apporte qu’une correction de 1’ordre

i
de (wy + w)~! qui peut étre négligée en premiére approximation.
L’intégrale simplifiée se résout alors aisément, et nous avons

17 gilo—w)t! gy _ 1 sin ((wi — w)t/2)ei(wk—w)t/2‘ (4.19)
21 Jo 20 (wk—w)/2

Nous voyons que le résultat est proportionnel & (w, — w)™1, ce qui justifie a posteriori
I’approximation de remplacer ’expression du sinus par I’exponentielle complexe dans

I’expression 4.18.
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La probabilité moyenne d’interaction 4.17 s’exprime alors comme

eFy sin((wx —w)t/2)
2hmrw (wx —w)/2

N (k) = ( ) (K| & Bl O, (4.20)

Cette probabilité croit indéfiniment pour w = wy lorsque ¢ — oco. Cependant, si nous
examinons le nombre d’interactions par unité de temps pour un temps assez long, alors

nous pouvons définir la probabilité de transition moyenne par unit¢ de temps comme

Pu(k) = im %Nw(k), (4.21)
de fagon a ce que
[ eFp 2 - 2.1 (sin((wk — w)t/2)>2
Pt = (g ) WM e plOf jn (LAY

La limite dans le membre de droite vaut au sens de la théorie des distributions [35]

iml sin ((w — w)t/2) 2: Sl —
Lﬂ( YL ) 276wy — w) (4.23)

ou le symbole § représente la distribution de Dirac. La probabilité 4.22 vaut donc

6F0
2hEm*w

P, (k) = 2w( ) (K| p| O) 6 — ). (4.24)

Pour évaluer cette probabilité, nous calculons 1’élément de matrice ( k|é, - p| C) en
fonction de la forme de la fonction enveloppe associée a 1’état |C) pour une boite quan-
tique de forme cylindrique. Afin d’effectuer ce calcul, nous devons normer la fonction
d’onde associée a I’état |k). Nous avons choisi d’effectuer cette normalisation en utilisant
une démarche semblable a celle présentée par Bastard pour 1’étude de 1’absorption op-
tique dans un puits quantique [36]. Nous considérons que le volume (2 de normalisation
correspond approximativement au volume de la région d’absorption optique divisé par le

nombre de boites quantiques dans le dispositif, ¢’est-a-dire

0= — .
5 (4.25)
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avec L la distance entre deux plans de boites quantiques et D la densité de boites quan-
tiques dans un plan. Avec cette notation, la fonction enveloppe des états du continuum
correspondent a des ondes planes normées par la constante multiplicative Oz,
L’intégrale dans 1’expression de 1’é1ément de matrice de 1’équation 4.24 est effectuée
sur un volume de taille 2 qui inclut la boite quantique et son voisinage. Or, comme la
fonction enveloppe correspondant a 1’état |C') devient rapidement négligeable a 1’exté-
rieur de la boite quantique, alors nous pouvons considérer que le recouvrement entre les
deux fonctions enveloppes loin a I’extérieur de la boite quantique est négligeable et que
I’intégrale sur le domaine €2 est approximativement égale a 1’intégrale sur tout ’espace.

Avec cette approximation, 1’élément de matrice de I’équation 4.24 se réécrit comme

(kléx-p|C) =

A / e TV C(r) dv. (4.26)

1
1§22

En utilisant les propriétés de la transformation de Fourier et la fonction enveloppe 3.34,

nous pouvons &crire 1’intégrale du membre de droite comme

/ eT*kryCdv = ik / e ®TC du, (4.27)

1 | |
= \;.2_% e *77(2) dz / / emika RV R(p) dy dz.  (4.28)

La premicre intégrale est simplement au facteur v/27 prés la transformée de Fourier
de la fonction Z (), que nous noterons Z(k,). Notons R(ky, ') la transformée de Fourier

en coordonnées radiales de R. Cette transformée s’exprime comme

. 1 oo 27 . ,
R(k),0') = 5~ /0 /0 e Mpee =0 R(p)p dp df (4.29)

avec k) le module de la projection de k sur le plan 27 et 6’ ’angle azimutal du vecteur k.
Par symétrie radiale, nous voyons que la fonction R ne dépend pas du parametre ¢’
En utilisant ’identité

2
/ eTxees®) 49 = 27 gy (x) (4.30)
0
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et en intégrant le membre de droite de 1’équation 4.29 selon 6, nous retrouvons

R(k)) = /Ooo Jo(kp)R(p)p dp. (4.31)

Cette fonction }?(k||) est appelée transformée de Hankel d’ordre 0 de la fonction R
et est une sorte d’équivalent de la transformée de Fourier en coordonnées polaires. La
transformée de Hankel inverse est formellement identique a la transformée de Hankel.

L’¢élément de matrice de 1’équation 4.24 s’exprime donc comme

(K& PIC) = T2 2k R (6310 (432)

Les deux fonction Z et R étant des fonctions réelles, nous pouvons réécrire la proba-

bilité de transition entre 1’état fondamental 1ié et un état |k) du continuum comme

3 2 R
Pk k) = (178 (;F Z}) (&x - Kk)* Z2(k.) R (k) (wye — w). (4.33)

4.1.4 Calcul du coefficient d’absorption optique

La probabilité totale P,, de transition entre 1’état fondamental d’une boite quantique
de volume V et un état électronique quelconque de la bande de conduction causé par 1’ab-
sorption d’un photon d’énergie Aiw est égale a I’intégrale sur tous les états k de la zone de
Brillouin de I’expression 4.33 multipliée par le volume de la boite quantique. Comme les
fonctions Z et R sont localisées au centre de la zone de Brillouin, nous pouvons étendre
I’intégrale a tout 1’espace réciproque sans changer de fagon significative le résultat et ob-
tenir

¢’est-a-dire

P, =

(2m)Pm*V < efy

2
) > / (& k)? Z2R% (K* - @F) dk (4.35)

m*w

avec Q¢ = 2% (E + hw).
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Examinons d’abord I’intégrale dans I’espace réciproque. Lorsque le vecteur €, est po-
larisé dans le plan &7, c’est-a-dire lorsque ’onde est d’incidence normale, nous avons
éx - k = kjcos(f), ou 0 représente I’angle azimutal du systéme de coordonnées cylin-
driques. En explicitant I’intégrale en coordonnées cylindriques et en intégrant selon 6,

nous obtenons
. +o0
/(éxk)QZ”?2 (k> - Q3) dk——Tr/ / K Z2R26(k 4+ K2 - Q3) dky dk,. (4.36)

Dans cette intégrale, le symbole ¢ se développe comme la somme de deux termes

1
8 (kf — (@5 — k) = PRI { <k| V@~ > +6 (’fu +/ Q8- kz)]
QO Ny
(4.37)
car k2 < @3 lors de I’absorption d’un photon.
Or, comme nous n’intégrons selon la variable k) que de O a I’infini, seul le premier
terme sera pertinent dans 1’évaluation de 1’intégrale 4.37. Nous retrouvons donc apres
intégration selon k; que

4% F 2 +Qo
P = QWhg V <;*Z}> / (Q2 - &) 22(k)R ( /Q2 > dk,. (4.38)

—Qo

Cette probabilité exprime le taux d’émission d’électrons par boite quantique pour une
onde monochromatique de fréquence w et se mesure en nombre d’événements par unité de
temps. Lorsque le temps d’exposition ¢ est grand, nous pouvons relier le carré du champ
électrique maximal F? de ’onde monochromatique au flux d’énergie Z transporté par
I’onde [37]

1

I= §U€06rF02 (4.39)

ou €, et v sont respectivement la permittivité relative et la vitesse de la lumiére dans le
milieu diélectrique, ou €y est la permittivité du vide. Comme v = = et que n, ~ /€,
nous retrouvons

1
T = 5060\/5}702 (4.40)
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ou c est la vitesse de la lumicre.

Pour passer de ce résultat a la probabilité d’excitation pour un paquet d’ondes, nous
introduisons le flux différentiel Z(w'), qui posséde des unités de flux par unité de fré-
quence. Pour une onde monochromatique de fréquence w et d’intensité maximale Fp, ce

flux différentiel s’exprime comme

(W) = %ceo\/aFOQé(w’ - w) (4.41)
de fagon a ce que
1
/I(w') do' = 5060\/51702- (4.42)

De fagon analogue, nous remplagons la quantité F? dans 1’équation 4.38, qui a été

développée pour une onde plane, par 1’intégrale

!
T(w :
— \/_ dw (4.43)

avec I (w') le rayonnement associé & un paquet d’onde quelconque. Nous retrouvons

_ Ante?V © T(w) [*%
" eeo/&mQ Jimw? /_QO (@ — k) Z%(k)R <\/Qo >dkzdw. (4.44)

L’intégrale est effectuée a partir de % parce qu’il s’agit de la fréquence minimale

d’absorption par le systéme. Lorsque le rayonnement provient d’un corps noir, Z(w) est

donné par I’équation 4.1 et nous obtenons

6360 erm*Q /_L kBT_ /+QO(QO k2)Z2( )A <\/Qo >d/€zdw.

—Qo
(4.45)
Finalement, si nous notons f le facteur d’occupation de 1’état fondamental de la boite

quantique, alors le courant d’émission i, par boite quantique s’écrit

iy = —feP. (4.46)
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4.1.5 Présentation des résultats

Nous utilisons 1’équation 4.38 pour calculer 1’absorption optique dans le cas ol une
onde monochromatique éclaire la boite quantique. Prenons le cas ou la masse effective
des électrons m* = 0,07m, avec la profondeur de puits de potentiel V;, = 200 meV. Pour
une boite quantique de hauteur 2h = 6,6 nm et de diamétre 2a = 66 nm, nous avons que
I’énergie de liaison de 1’état fondamental est £ ~ —144 meV.

Le graphique d’absorption pour quatre ondes monochromatiques incidentes est donné

a la figure 4.1. L’abscisse présente la composante &, de 1’état électronique final et 1’or-

1 . ; . : :
— Etat final =5 meV
- - - Etat final = 10 meV H{

Etat final = 20 meV

-~ Etat final = 50 meV H
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F1G. 4.1 — L’absorption par une boite quantique cylindrique pour quatre ondes monochro-
matiques

donnée I’intensité relative de la transition. Nous voyons que 1’absorption se fait principa-
lement pour des valeurs de &, voisines de (), soit pour des valeurs de k| voisines de 0,
car k2 + kﬁ = 3 par conservation de I’énergie. Cette tendance devient de plus en plus
évidente a mesure que 1’énergie des états finaux est augmentée.

Cette observation s’explique de fagon qualitative par I’argument suivant. Nous savons
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que la fonction enveloppe de 1’état électronique fondamental lié a la boite quantique est
étalée principalement dans le plan &g dans ’espace direct a cause de la géométrie aplatie
de la boite quantique et par conséquent que son confinement est plus important selon 1’axe
2 que selon les deux autres axes orthogonaux. Nous nous attendons donc a ce que la repré-
sentation de la fonction enveloppe de cet état 1ié dans 1’espace réciproque soit beaucoup
plus étalée selon 1’axe k. que selon les autres axes. Comme 1’absorption correspond en
gros a I’intégrale de la valeur de cette fonction sur une sphére de rayon proportionnel a
I’énergie de 1’état final, nous voyons que les états qui apporteront la plus grande contribu-
tion sont ceux qui possedent des valeurs de &, voisines de )y, ce qui explique le résultat
obtenu.

Examinons maintenant I’absorption associé au rayonnement entier d’un corps noir de
température 7' pour une boite quantique de méme forme. Nous utilisons la relation 4.45,
sans intégrer selon la fréquence w, afin de déterminer 1’absorption en fonction de la fré-
quence de I’onde incidente pour différentes températures de corps noir. Le graphique 4.2
présente ces résultats. Nous voyons clairement que les fréquences minimales d’absorp-
tion pour les quatre courbes sont identiques et correspondent a 1’énergie nécessaire pour
extraire 1’électron de son état lié (~ 1160 cm™!). Nous voyons aussi que ’intensité de
’absorption augmente rapidement avec la température du corps noir observe.

La figure 4.3 présente le taux d’émission d’électrons & partir d’une boite quantique,
mais cette fois intégré selon toutes les fréquences présentes dans le rayonnement du corps
noir. Nous voyons que la probabilité d’émission est une fonction qui dépend de la tempé-
rature du corps noir observé et qui varie de fagon presque exponentielle. Ce comportement

est dli principalement a la contribution de exp (— k}%) dans I’expression 4.45.
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FI1G. 4.2 — Dépendance spectrale de 1’absorption par une boite quantique cylindrique pour
quatre corps noirs de différentes températures
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FIG. 4.3 — Taux d’émission d’électrons par une boite quantique cylindrique causé par le
rayonnement d’un corps noir

4.2 Emission d’électrons par effet tunnel

En plus de I’émission d’électrons par absorption de rayonnement infrarouge, il existe

dans le contexte d’un photodétecteur d’autres mécanismes d’émission possibles. Prenons
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par exemple le cas ou un électron 1ié a une boite quantique est soumis a un champ élec-
trique. Alors il existe une probabilité que 1’électron traverse par effet tunnel la barriere
de potentiel et qu’il rejoigne le continuum de la bande de conduction. Ce phénomene est
appelé émission par effet tunnel.

Pour évaluer I’importance de ce phénomene, prenons le cas simple ou 1’électron est lié
a une boite quantique et qu’il occupe son état fondamental. Lorsqu’un champ électrique
est appliqué sur la boite quantique, le potentiel effectif vu par 1’électron dans le dispositif

s’incline comme a la figure 4.4 et il devient alors possible que 1’électron s’en échappe par

F——

Partie agrandie

---------------------------

F1G. 4.4 — Vue schématique en coupe du potentiel effectif d’une boite quantique soumise
a un champ électrique (ligne pleine) et de la fonction enveloppe de son état métastable
fondamental (ligne hachurée)

effet tunnel pour rejoindre le continuum d’états. Dans cette figure, le champ électrique
appliqué ajoute une composante linéaire au potentiel effectif déja défini a 1’équation 3.5
pour une boite quantique sans champ électrique.

La contribution au courant total due a I’émission d’électrons par effet tunnel dépend
de fagon importante de 1’intensité du champ électrique appliqué, mais reste relativement
constante en fonction de la température du dispositif. A titre indicatif, dans un photodé-
tecteur possédant 20 plans de boites quantiques séparées par une distance de 100 nm et

soumis & un potentiel de 1 V, le champ électrique est de le I’ordre de 5 x 10° V/em.
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4.2.1 Formalisation du probléme

Dans le formalisme de la fonction enveloppe, I’effet d’un champ électrique uniforme
d’intensité F appliqué selon 1’axe 2 est représenté par 1’ajout d’un potentiel linéaire de la
forme

V = eFZ (4.47)

ou e est la charge électronique et z est la position selon I’axe Z.

Ce potentiel s’ajoute a ’hamiltonien effectif défini a 1’équation 3.7, pour donner
‘Z2 2 /
/
eff = Ty~ V= -+ [/eff +eFz. (4.48)

Nous remarquons que ce potentiel n’est pas borné par une valeur minimale. Par consé-
quent, le puits ne contiendra plus d’état stationnaire et les états électroniques auront tous
une durée de vie limitée. En d’autres mots, il y aura toujours une probabilité que 1’électron

traverse la barrieére de potentiel de la paroi du puits et fuie vers I’extérieur.

4.2.2 Les états métastables dans un puits soumis a un champ élec-
trique

Quelques solutions possedent une stabilité dans le temps plus grande que les autres.
Nous les appelons les éfats métastables. Dans le cadre de ce mémoire, nous définissons
qu’un état est dit métastable si la fonction enveloppe associé a cet état ne possede pas de
composante convergente a I’infini. Cette définition a I’avantage dans le cadre de I’approxi-
mation de la fonction enveloppe de réduire le travail d’analyse & une manipulation sur les
coefficients de normalisation des solutions.

Mathématiquement, nous écrivons qu’une fonction enveloppe C'(z) ne possede pas de

composante convergente a 1’infini si et seulement si les deux conditions suivantes sont
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respectées :
: C(z)
ZEIEOO arg <e+ikz> = constante, (4.49)
C
lim arg ( (z)> = constante, (4.50)
2 — 00 e—tkz

avec k = —————VQm*(g_V(Z)), E 1’énergie de 1’état et V' (2) le potentiel effectif au point z. Les
fonctions solutionnant 1’équation de la fonction enveloppe et respectant ces deux condi-
tions correspondront donc aux états métastables.

Ces conditions se simplifient dans le cas ou le potentiel effectif est linéaire, comme
c’est le cas pour le potentiel de 1’équation 4.48. Si nous supposons que le champ €lectrique
F > 0, alors nous avons que k iz3 lorsque 2z — +00. La condition 4.49 indique donc
que la fonction C(z) décroit au moins aussi rapidement que e‘z%, c’est-a-dire que nous
avons la condition nécessaire (mais non suffisante)

3

|C(2)| < Mye™** (4.51)

ou M est une constante réelle positive. De 1’autre c6té, lorsque z — — 00, nous avons que

ImreF .. L
k— —@ et la condition 4.50 se réécrit

C(z) — Ms(z) [exp <—Z\/W)} (4.52)

avec M, (z) une fonction réelle, positive et bornée et avec

8= F. (4.53)

Les deux conditions 4.51 et 4.52 doivent absolument étre respectées pour qu’un état

métastable puisse exister. Le cas ou F' < 0 se traite de fagon analogue.

4.2.3 Détermination des états métastables d’un hamiltonien

Imaginons que nous cherchons a déterminer la fonction enveloppe VU, (r,t) corres-

pondant au niéme état métastable d’une boite quantique et que nous utilisons 1I’équation
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de Schrédinger dépendante du temps. L’équation de la fonction enveloppe dépendante du
temps s’écrit

HU, (1, t) = ih%\lfn(r, ). (4.54)

Comme pour le cas d’un état stable, I’état métastable ¥, (r, ) se décompose en un pro-
duit d’une exponentielle complexe dépendant du temps et d une fonction C,(r) dépendant

de I’espace

Uy (r,t) = e F Op(r) (4.55)
mais avec une énergie E, pouvant étre complexe. Si nous posons que E, = E,g — z%"

avec E, et I',, des quantités réelles, nous retrouvons

I'nt

U, (r,t) = e_iglge”i%cn(r). (4.56)
En prenant le module au carré de chaque membre de cette équation, nous retrouvons
Talr, ) = e |Cu (o)) (4.57)

La constante I',, donne une indication de la probabilité d’émission. Elle est reliée a 1’éner-
gie E,, par la relation

T, = —23(E,) (4.58)

ol (z) représente la partie imaginaire de . Le carré de la fonction enveloppe aura donc

une décroissance exponentielle avec

h h
Tn = —=— = —

T,  25(E,)

(4.59)

comme constante de temps. En d’autres termes, plus la partie imaginaire de 1’énergie
est prés de zéro, plus I’état métastable correspondant est stable. A la limite ot la partie
imaginaire est nulle, nous retrouvons 1’énergie (purement réelle) d’un état stationnaire.

Cette constante donne aussi 1’ordre de grandeur de [’élargissement du niveau métastable.
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Pour un état qui a une durée de vie de 1 ns, cet élargissement est nettement inférieur a
1 meV, et nous le négligeons.

Avec cette notation, I’équation 4.54 est simplifiée par la substitution 4.55 en
HC,(r) = E,C,(r). (4.60)

Nous voyons donc que le probléme revient a déterminer les états propres de ["hamil-

tonien H, mais en considérant que le spectre d’énergies E,, est complexe.

4.2.4 Les états métastable d’une boite quantique soumise a un champ
électrique

Une fois les concepts d’état métastable et d’énergie complexe bien définis, nous entre-
prenons de déterminer quels sont les états métastables présents dans une boite quantique
soumise a un faible champ électrique, ainsi que leur durée de vie et leur énergie.

L’hamiltonien effectif H,;, pour la boite quantique soumise & un champ électrique

appliqué selon 1’axe de croissance 2 est donné par

ﬁ2

/eff:_é—ﬂ:L—*V2+‘/(;ff+er (461)

ou V_; , est le potentiel effectif sans champ électrique tel que défini & 1’équation 3.5 et ol
F est I’intensité du champ électrique statique et uniforme appliqué.

Nous appliquons la méthode de la séparation des variables de la méme fagon que nous
I’avons présenté a la section 3.2.3. Selon le plan Zy, nous trouvons que le probléme est
identique a celui de la boite quantique sans champ appliqué. Les états propres dans ce plan
sont donc identiques a ceux trouvés a I’équation 3.25. Il nous reste a résoudre le probléme
selon ’axe 2.

La figure 4.5 représente le potentiel effectif total V; ; + eF'z et la séparation en trois

tranches du dispositif étudi€.
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F1G. 4.5 — Dispositif soumis a un champ électrique séparé en trois tranches

Supposons que la boite quantique est centrée a I’origine et qu’elle a une hauteur 2h.
L’hamiltonien selon I’axe 2 se réécrit comme

h? 92
ey = + VoA(|z],h) + eFz (4.62)

ff2T T omx 922
avec la fonction A définie par 1’équation 3.6.

Nous cherchons donc a résoudre le probléme aux valeurs propres suivant :

(—- 272* 66—; + Vo (A(|z],h) = 1) + er) Z=EFEZ (4.63)
ou Z est la fonction enveloppe selon 1’axe 2 et £ est la contribution selon 1’axe 2 & I’énergie
de I’état métastable.

Si nous divisons les deux membres de cette équation par V; et que nous effectuons le

changement de variable présenté a 1’équation 3.2, alors I’équation 4.63 se simplifie en

92 E
o? <—@+ﬁz> Z = (70+1—A(|z\,h)> Z (4.64)

avec « et J respectivement donnés aux équations 3.2 et 4.53. § peut étre interprété comme
étant une mesure indirecte de 1’intensité * du champ électrique.

Dans cette équation, le membre de droite est constant dans chacune des trois tranches
du dispositif, soit pour z < —h, pour |z| < h et pour z > h. Nous résolvons 1’équa-
tion 4.64 pour chaque tranche et nous relions les solutions a I’aide des conditions sur les

coefficients de la fonction d’onde.
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Si nous faisons le changement de variable

2 Alzl,h) -1 &
n(z) =673 | Bz + " , (4.65)
nous retrouvons pour chacune des trois tranches de la boite quantique 1’équation
82
—Z -nZ=0. (4.66)

on?
Ce probléme est identique a celui de I’équation différentielle de Airy. Les deux solu-
tions linéairement indépendantes Ai et Bi de cette équation différentielle sont présentées
a I’annexe E. Cette équation est résolue pour chacune des trois tranches de la boite quan-

tique. De fagon générale, la solution dans la tranche ¢, s’exprime comme
Zy(n) = CiAi(n) + D;Bi(n). (4.67)

Notre probléme comprend donc sept inconnues complexes, soient 1’énergie complexe
E de ’état et les coefficients C; et D; pour ¢ variant de 1 a 3. Nous choisissons les coeffi-
cients de facon a garantir la continuité de la fonction d’onde et de sa dérivée aux interfaces
entre les tranches (z = £h). Ces conditions permettent de fixer quatre des sept coefficients
initiaux.

Ensuite, nous remarquons d’aprés les propriétés des fonctions de Airy présentés a 1’an-
nexe E que le coefficient D3 doit étre nul pour que la fonction enveloppe soit bornée a la
limite ou z — oo. Si le coefficient D3 n’était pas nul, alors la fonction enveloppe diverge-
rait & cause du caracteére divergent de la fonction Bi(z) lorsque z — oo. Nous voyons aussi
que la fonction Ai(z) respecte automatiquement la condition 4.51. Finalement, comme la
fonction enveloppe est normée, alors nous pouvons établir une relation permettant de dé-
terminer le sixiéme coefficient.

Ces six conditions permettent par exemple de fixer les six coefficients C; et D; en

fonction de 1’énergie complexe £ d’un état arbitraire. Nous observons qu’en fait, toutes les
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énergies complexes E sont admissibles. Nous avons donc besoin d’une septiéme condition
pour déterminer le spectre des états métastables.

La condition supplémentaire est que la fonction enveloppe & I’infini ne doit pas com-
prendre de composante convergente. Autrement dit, a la limite ol z — —oo, la phase de
la fonction d’onde doit étre équivalente a celle d’une onde plane de la forme e~*2, avec
un vecteur d’onde k dépendant évidemment du potentiel V(z) et par conséquent de z.
Nous devons donc chercher une relation entre les coefficients C; et D; qui respecte cette
condition.

Par comparaison des propriétés données a I’annexe E des fonctions Ai et Bi lorsque

z — —oo et de la condition 4.52, nous voyons que la relation cherchée est simplement
Dy = —iC}. (4.68)

Cette relation nous permet de réduire le continuum d’énergies £ a un simple spectre
d’états métastables d’énergie E,. A la limite o I — 0, nous nous attendons a ce que
ce spectre d’états d’énergie E,, tende vers celui associé aux états liés définis a la section

3.2.3.

4.2.5 Le calcul de I’énergie des états métastables

Nous avons vu a la section précédente qu’il est possible de trouver 1’énergie des états
métastables a partir de considérations sur la forme de la fonction enveloppe, mais nous
n’en avons pas explicité le calcul. Nous allons maintenant définir une méthode de calcul
permettant de déterminer I’énergie associde a ces états en fonction des dimensions du
systeme et du champ électrique appliqué.

D’abord, nous remarquons que la condition de normalisation ne changera pas 1’énergie
complexe associée a un état en particulier. Par conséquent, nous ne considérerons pas
cette condition. Il reste donc les quatre conditions de continuité et les conditions sur les

coefficients dans les tranches 1 et 3.
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Les quatre conditions de continuité a respecter s’écrivent comme

lim Z(z)= lim Z(z),

z——h~ z——ht
lim —a——Z(z)= lim gZ(z),
z——h— 0z z—ht Oz (4 69)
im Z(z)= lim Z '
Jim Z(z) = lim Z(2),
. 0 ) 0
Jim 526 = I 52 20).

Pour simplifier ces conditions, nous utiliserons a partir de maintenant la notation sui-

vante :
np=_lm n(z),
g - .
ny=lim 7(z),
i (4.70)
g = lm n(2),
9— 1
ng = lm n(2),

ou les indices g et d signifient respectivement la limite & gauche et a droite de la tranche
de la fonction 7. Il est important de se souvenir que dans cette notation, la fonction n(z)
dépend explicitement de 1’énergie complexe E de 1’état.

Ensuite, définissons la matrice T (77) comme étant

5 _ (Ai(n) Bi(n)
W(n)—<Ai/(n> Bi,(m). @.71)

Cette matrice contient 1’information sur le comportement de la solution générale 4.67
en un point déterminé par la valeur de 7. Le déterminant de la matrice T est appelée le
Wronskien des fonctions de Airy et est toujours égal a w7 [38]. Par conséquent, la matrice
W (n) est inversible pour toutes les valeurs de 7 possibles.

Avec cette notation, les conditions de continuité sur la fonction enveloppe et sa dérivée

a I’interface entre les tranches 1 et 2 s’écrivent simplement

o (5) = (52). @72)
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Une expression similaire existe aussi pour les conditions de continuité a I’interface
entre les tranches 2 et 3. Avec quelques manipulations, nous pouvons joindre ces deux

expressions et éliminer les coefficients C; et D, :

C z = < ~ C
) =W HW W T W () | ) ) - (4.73)
Dl D3
Nous avons aussi déterminé que D3 = 0 et D; = —iC}, et donc que
1 ~ ~ = = 1
o (L) = et ) () @.74)

En multipliant par la gauche les deux membres de cette expression par le vecteur ligne

(1 —1), nous définissons la fonction U(E)

UE) = (1 i) W oW o) () @75)

Les zéros de cette fonction correspondent au spectre d’énergie des états métastables.

C’est ce spectre que nous devons déterminer.

4.2.6 Présentation des résultats

Méme si la fonction U(E) donnée par la relation 4.75 semble simple, il n’est pas fa-
cile d’en trouver ses zéros analytiquement. En effet, cette fonction dépend d’une variable
complexe (I’énergie) et contient de longs produits de fonctions de Airy et de leurs déri-
vées. Nous utiliserons donc une méthode numérique itérative pour trouver les zéros de
la fonction U(E) et ainsi les états métastables du systéme étudié. Au lieu de détermi-
ner directement les zéros de la fonction complexe U(E), nous trouvons les minima de la
fonction réelle |U(E)|, parce que cette approche est numériquement plus simple.

La figure 4.6 illustre 1’énergie du premier état métastable en fonction du champ élec-
trique, calculée pour un puits quantique de largeur 2h = 6, 6 nm, avec une masse effective

électronique m* = 0,07 m, et un puits de potentiel V5 = 200 meV.
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F1G. 4.6 — La partie réelle (ligne pleine) et imaginaire (ligne pointillée) de 1’énergie com-
plexe du premier état métastable dans une boite quantique

Nous observons que la valeur absolue de la partie imaginaire augmente trés rapide-
ment & partir du champ critique E..; = X—g ~ 3 x 10% V/em. Ce champ correspond a
la condition ou le puits est tellement déformé que la hauteur de la barriére de potentiel a
la gauche du puits s’approche de 1’énergie de I’état fondamental sans champ électrique.
L’état métastable n’est alors plus vraiment lié au puits par le potentiel effectif et 1’état
devient a toutes fins utiles instable. Il s’agit d’une limite de cette méthode pour évaluer le
temps de vie d’un état lié au puits quantique.

De plus, comme le formalisme de la fonction enveloppe a été développé pour un semi-
conducteur sans champ électrique, il est difficile d’évaluer I’'influence du champ électrique
sur la partie périodique des fonctions de Bloch. Par conséquent, il est difficile d’interpréter
les résultats pour un état métastable dans un champ électrique de I’ordre de E,,;; et d’éva-
luer son temps de vie. Cette méthode ne doit donc étre utilisée que pour des champs petits

par rapport a F ;.

La figure 4.7 illustre 1’effet du champ électrique sur la forme de la fonction enveloppe
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pour un champ de 10% V/em. Sur cette figure, nous remarquons que la fonction enveloppe

2 T 200

— Etat fondamental, partie réelle
- - - Etat fondamental, partie imaginaire

L
o

-1-200

Potentiel effectif (meV)

-1 I I L L L -400
-40 =30 -20 -10 0 10 20

Position selon I'axe z (nm)

Amplitude de la fonction enveloppe (unités arbitraires)

F1G. 4.7 — La forme de la fonction enveloppe de 1’état fondamental pour un champ élec-
trique de 10° V/em

posséde un caractere oscillant pour les valeurs de z négatives et un caractére amorti pour
les valeurs de z positives. Ce type de résultat satisfait bien les critéres énoncés a la section
4.2.2 pour définir un état métastable. De plus, nous observons que la position moyenne de
I’électron est 1égérement décalée vers la gauche par rapport au centre du puits, conformé-
ment a ce que nous nous attendions a observer pour une particule liée soumise a un champ
électrique.

Les résultats présentés a la figure 4.8 illustrent le fait que le phénomene d’émission
par effet tunnel ne devient important que lorsque le champ électrique dans le dispositif
dépasse le seuil critique approximatif de 3 x 10* V/cm. Pour ce champ électrique, nous
déterminons qu’il y a en moyenne une émission par électron 1ié par seconde. A mesure que
le champ est augmenté a partir de ce seuil critique, nous observons que 1I’émission croit
extrémement rapidement. Par exemple, pour un champ moyen dans le dispositif d’environ

4 x 10* V/em, ce qui est tout juste supérieur au champ critique de 3 x 10* V/cm, nous
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FIG. 4.8 — Emission par effet tunnel pour un électron dans 1’état fondamental d’un puits

voyons que le taux d’émission vaut 77! ~ 1.2 x 10* Hz.

Le courant d’émission total par boite quantique est approximativement donné par

. fe  fel
Ttun = — = - (4.76)

ou f représente le facteur d’occupation de 1’état fondamental de la boite quantique. Nous
voyons que pour un champ électrique de I’ordre de 4 x 10* V/cm, 1’émission par effet
tunnel est approximativement aussi importante que 1’émission par absorption de rayonne-
ment infrarouge, tel que présenté a la figure 4.3. Pour des champs électriques d’intensité
légérement supérieurs, 1’émission par effet tunnel augmente tellement rapidement qu’elle
devient le phénomeéne dominant. Nous en concluons que 1I’émission par effet tunnel déter-
mine une borne supérieure a 'intensité du champ électrique admissible dans le photodé-

tecteur.
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4.3 Emission thermoélectronique

En plus de pouvoir quitter une boite quantique par effet tunnel ou par absorption d’un
photon, il est aussi possible qu'un électron li¢ a une boite quantique rejoigne le conti-
nuum des états de conduction par émission thermoélectronique, c’est-a-dire en acquérant
suffisamment d’énergie thermique pour quitter spontanément la boite quantique.

Ce phénomene, trés important dans 1’analyse des propriétés des boites quantiques sou-
mises a un champ électrique, représente la principale cause de dégradation des propriétés
électroniques du dispositif & haute température. En effet, I’émission thermoélectronique
dépend tres fortement de la température du dispositif, contrairement a 1’émission par effet
tunnel ou par absorption infrarouge.

Afin de quantifier ce type d’émission, nous allons d’abord I’examiner pour une hété-
rojonction formée par deux semi-conducteurs de composition différente. Nous allons en-
suite étendre le raisonnement développé a des puits quantiques et finalement tirer de cette
analyse une expression du taux d’émission thermoélectronique dans une boite quantique

aplatie soumise a un champ électrique.

4.3.1 Emission a ’interface entre deux semi-conducteurs

Prenons le cas ou nous avons deux semi-conducteurs de bande interdite directe. Le
semi-conducteur qui possede la bande de conduction la plus basse est noté A et ’autre
semi-conducteur B. Nous notons V; la différence entre les minima des bandes de conduc-
tion des deux matériaux. Nous supposons aussi que le maximum de la bande de valence
du semi-conducteur B est plus bas que le minimum de la bande de conduction du semi-
conducteur A.

Nous formons une hétérojonction en équilibre a la température T, avec ces deux ma-
tériaux. Afin de simplifier I’analyse du probleme, nous supposons que le passage d’un

matériau a 'autre se fait de fagon abrupte. La bande de conduction se courbe pres de
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I’interface entre les deux semi-conducteurs, de fagon a ce que le potentiel chimique soit
constant dans toute I’hétérojonction et a s’assurer que la discontinuité dans la bande de
conduction a I’interface soit égale a V;. Nous fixons le zéro d’énergie comme étant égal au
minimum d’énergie de la bande de conduction du matériau B loin de I’interface. Nous sup-
posons aussi que partout, sauf possiblement dans la région du semi-conducteur A prés de
I’interface, la distance entre la bande de conduction et le potentiel chimique est beaucoup
plus grand que kgT}, de fagon a s’assurer que le semi-conducteur ne soit pas dégénéré. La
figure 4.9 présente un tel systeme simplifié.

E

A
E, _] J—

0

[T

F1G. 4.9 — Minimum de la bande de conduction dans une hétérojonction sans polarisation

I1 existe une probabilité non nulle qu’un électron dans le matériau A acquiére suffisam-
ment d’énergie et traverse ’interface afin de rejoindre la bande de conduction du matériau
B. Cette probabilité est égale a celle d’observer dans le matériau B un électron occupant |
un état k tel que la partie parall¢le a I’axe 2 de son vecteur d’onde k, > 0. Cette probabilité

est donnée par la distribution de Fermi-Dirac approchée par la distribution de Boltzmann

ek) + By — p
k)= —_— 4.7
19 = oxp (- LD @)
avec e(k) = Zi{fz I’énergie d’un électron occupant 1’état k, Ej le minimum de la bande

de conduction du matériau B a I’interface et m* la masse effective de 1’électron dans la

bande de conduction du milieu B.
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La densité de courant thermoélectronique j77; émis a I’équilibre par le semi-conducteur

A vers le semi-conducteur B est donc donnée par 1’intégrale

Sk
jeh = —e /k K k) @.78)

3 z
>0 47T
ot v, = 2= Une fois intégrée pour tous les k, > 0, la densité de courant thermoélectro-

nique devient

*

e em w— Eb
i = — 5373 (keTu)’ exp ( ) : (4.79)

kgTy

En ’absence de polarisation, le courant net dans la jonction est nul puisque j7 est
contrebalancé par un courant d’émission thermoélectronique identique provenant du semi-

conducteur B,

4.3.2 Application d’un champ électrique

Supposons pour simplifier que nous avons le méme dopage N, dans les deux sections
de I’hétérojonction, et que le dopage est suffisant pour que le potentiel chimique se situe
au voisinage du minimum de la bande de conduction du matériau A preés de I'interface.
Dans cette situation, le semi-conducteur A possede pres de ’interface une mince charge
d’accumulation et le semi-conducteur B une large zone de déplétion. Par conséquent,
lorsque nous appliquons une différence de potentiel V' en inverse sur I’hétérojonction,
alors la différence de potentiel se répartit & toutes fins utiles uniquement dans la zone de
déplétion du semi-conducteur B. Le minimum de la bande de conduction dans le matériau
B loin de I’interface s’abaisse donc de la quantité eV/. La figure 4.10 illustre la position
du minimum de la bande de conduction dans cette situation.

La barriére de potentiel vue par un électron provenant du semi-conducteur A et se diri-
geant vers le matériau B ne change pas beaucoup par rapport a la quantité el/. Le courant
d’émission thermoélectronique j#z7 5 du semi-conducteur A vers le semi-conducteur B
reste donc approximativement égal a

it ? = i (4.80)
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FIG. 4.10 — Minimum de la bande de conduction dans une hétérojonction polarisée

Par contre, la barriére de potentiel pour un électron en chemin inverse est augmentée

de la quantité eV Le courant d’émission thermoélectronique jZ7# en sens inverse devient

alors

B, B —eV
ite " = irexp < kBTd) . (4.81)

Le courant net traversant la jonction vaut donc

10 cA— B— .e _eV
38 =it5" — jte " = i7e |1 —exp : (4.82)

k BTd
Lorsque le potentiel V' appliqué en inverse est de ’ordre de %kBT 4> alors la contribution
de I’exponentielle dans I’expression 4.82 devient négligeable et 1’expression du courant

d’émission thermoélectronique total s’écrit simplement

‘tot

Tk = J1E" (4.83)

Ce courant représente le maximum d’émission thermoélectronique possible traversant la
jonction lorsqu’un potentiel €lectrique est appliqué en inverse.

A titre d’exemple, prenons le cas oul la température du dispositif vaut approximati-
vement Ty ~ 100 K. Dans cette situation, une barriere de potentiel de ’ordre de eV ~
kg1 ~ 8 meV est suffisante pour réduire de fagon significative 1’émission thermoélectro-

nique en provenance du semi-conducteur. Le potentiel électrique nécessaire pour obtenir
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la saturation du courant en inverse est donc trés rapidement atteint et nous considérons
dans le cadre de ce mémoire que nous sommes toujours dans cette situation.
Le courant maximal d’émission thermoélectronique 7 ne dépend donc que de deux
Jrg I
paramétres, ¢’est-a-dire de la température 7, du dispositif et de la quantité ;— Ej,. Ces deux
paramétres contiennent donc toute I’information nécessaire a 1’évaluation de I’importance

de ce phénomene et dépendent des conditions d’utilisation du dispositif, du choix des deux

matériaux et de leur dopage.

4.3.3 Emission par une série de puits quantiques minces

Prenons le cas ol nous avons un dispositif formé par le dép6t successif selon ’axe 2
de minces puits de matériau A séparés par d’épaisses barrieres de matériau B. L’épais-
seur totale d’une barriere et d’un puits est notée L. Le dopage est considéré comme
étant uniforme dans tout le dispositif. La figure 4.11 présente le minimum de la bande

de conduction pour un tel dispositif. Le courant d’émission thermoélectronique se calcule

-~ | —

F1G. 4.11 — Vue en coupe du minimum de la bande de conduction dans une série de puits
quantiques a 1’équilibre avec hypothése de passage abrupt entre les régions

pour chaque puits de ce dispositif par la méthode présentée a la section 4.3.2.
Les discontinuités visibles sur la figure 4.11 dans le minimum de la bande de conduc-
tion correspondent a la hauteur V; de la barriere de potentiel effectif entre les matériaux

A et B. Prés de ces discontinuités, nous observons que la bande de conduction se courbe
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prés des interfaces entre les matériaux A et B. Il existe donc aussi un courant d’émission
par effet tunnel a travers la paroi. Cependant, nous allons négliger ce courant, parce que la
longueur caractéristique sur laquelle s’effectue la courbure des bandes est beaucoup plus
grande que la longueur d’onde de de Broglie d’un état 1ié (de I’ordre de 2ra ~ 10 nm).
En effet, la longueur sur laquelle les bandes sont courbées est donné en premiere approxi-
mation par [39]

_ [tV

= 4.84
w N, (4.84)

ou ¢ représente la permittivité du vide, €, la permittivité relative du semi-conducteur, e
la charge de 1’électron et Ny la densité de donneurs. Dans le cas oit ¢, = 10, ou Vj =
200 meV et ou V; = 2 x 10*® ecm~3, nous avons que W ~ 240 nm et nous considérerons
que D’effet tunnel a travers les barriéres entre les puits quantiques est négligeable.

Pour évaluer le courant d’émission thermoélectronique, nous devons déterminer la po-
sition du potentiel chimique dans le dispositif. Pour effectuer ce calcul, nous considérons
que les états liés aux puits quantiques sont assimilables a des défauts neutres et profonds
qui peuvent capturer et piéger les électrons libres présents dans le dispositif. Comme une
grande partie de ces états possédent une énergie beaucoup plus faible que 1’énergie des
donneurs d’électrons (de 1’ordre de —10 meV), nous nous attendons a ce que le potentiel
chimique soit fixé par 1’énergie des états les plus profonds du puits. Cette approximation
est acceptable si la densité d’états liés aux puits quantiques dépasse 1’ordre de grandeur du
dopage et nous nous en convainquons a I’aide d’un raisonnement simple.

D’abord, nous considérons que le dopage dans le dispositif est uniforme et constitué
uniquement d’atomes donneurs. A 1’équilibre, nous supposons que chaque atome donneur
s’ionise et que les électrons s’accumulent dans les états de plus basse énergie a I’intérieur
des puits. Ces états électroniques sont confinés dans la direction 2, mais libres dans le plan
Z7. Nous les identifions par leur état de confinement selon 1’axe 2 (n,) et leurs vecteurs

d’ondes dans le plan 27 (k; et k). Pour un état de confinement n, donné, la densité d’états
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d(ks, k,) dans le plan est constante et vaut

1

d(km, k)y) = QW

(4.85)

car au total deux électrons (un pour chaque état de spin) peuvent occuper un état (k,, ky, n,).
Lorsque la densité d’états occupés est relativement faible, nous considérons que seuls
les états pour lesquels n, = 1 sont occupés. Nous définissons alors le vecteur d’onde de
Fermi kr a1’aide de la relation
L2

Ngp = —& (4.86)
2T

ou ngp représente la densité d’états électroniques occupés dans le plan.

A faible température, tous les états (kg k,) tels que \/kZ + k2 < kp seront occupés
par deux électrons (un pour chaque état de spin) et tous les autres états seront inoccupés.
La quantité kr représente donc la norme du vecteur d’onde du dernier état occupé. Le

potentiel chimique vaut environ

R2k? Th?
p=E+ 2mf =E; + =T (4.87)

ou Fj est I’énergie de confinement du premier état confiné selon I’axe 2 et ou m* est la
masse effective d’un électron. La différence d’énergie & faible température entre le poten-

tiel chimique et E; est donnée par

h?

*

p—E =" 0. (4.88)

Pour un puits de largeur /, la différence d’énergie entre les deux premiers états liés
selon I’axe Z est donnée en premiére approximation par

m2h?

. — (92 _ 12
Ey,—E,=(2 1>2m*£2'

(4.89)

Dans le cas ol nous avons un dopage de N; = 2 x 10'5 em~3 et que 1’écart entre deux

puits quantiques est égal 4 100 nm, alors nous avons nyp = 2 x 10°cm =2, Posons aussi
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que ¢ = 6,6 nm. Alors,

p—Er 2

=—lPnp~2x10% <1 4.90
B, — £, . oD X < 1, ( )

ce qui justifie a posteriori notre hypothése selon laquelle seul le premier état de confine-
ment selon I’axe Z est occupé et nous permet de faire I’approximation que p ~ Ej;. Le po-
tentiel chimique p dans un tel dispositif est donc fixé pres du premier état de confinement
selon ’axe 2 lorsque le dopage n’est pas trop important. Une fois le potentiel chimique
déterminé, nous pouvons aisément €valuer le courant d’émission thermoélectronique par
chaque puits en utilisant les résultats de la section 4.3.2 pour une jonction polarisée en
inverse.

Un second courant d’émission thermoélectronique, correspondant aux jonctions pola-
risées en direct est aussi émis par le dispositif lorsque qu’il est polarisé. Cependant, nous

n’allons inclure ce courant que dans le traitement du dispositif présenté a la section 5.

4.3.4 Emission par un plan de boites quantiques

Dans le cas ot nous avons un plan de boites quantiques a la place d’un puits quantique,
nous considérons que le courant d’émission thermoélectronique est réduit par un facteur
proportionnel a la surface occupée par les boites quantiques.

Nous justifions ce choix par la remarque suivante. Nous savons que le comportement
selon I’axe £ des électrons dans une boite quantique ressemble beaucoup a celui des élec-
trons dans un puits quantique, a cause du faible confinement dans le plan £y des boites
quantiques. Comme ce sont les propriétés électroniques selon I’axe Z qui déterminent
I’émission thermoélectronique, nous en concluons que 1’émission thermoélectronique irg
d’une boite moyenne vaut

irE = J7uS (4.91)

ol j7% est donné & I’équation 4.79 et S est la surface moyenne d’une boite. Le taux
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d’émission 77! par boite quantique est donc égal a

. ITE m*S 9 W
T e = opop (esTa)”exp (kBTd> (4.92)

Pour une boite quantique de rayon a = 66 nm, a la température 7; = 80 K et dont

le potentiel chimique vaut u ~ E; ~ —144 meV, nous obtenons un taux d’émission par
boite quantique de

771 =3 x 10* Hz. (4.93)

Le graphique du taux d’émission en fonction de la température 7; du dispositif est
présenté a la figure 4.12. Nous y voyons que I’émission thermoélectronique augmente
trés rapidement avec la température 7, du dispositif et que ce phénoméne représente la

principale limite a I’utilisation du dispositif & haute température.

10"

10

Taux d’émission (Hz)

50 1!‘)0 15‘:0 200
Température du dispositif (K)

FIG. 4.12 — Emission d’électrons par ’effet thermoélectronique

4.4 Emission totale par une boite quantique

Apres avoir développé le modele pour les boites quantiques et en avoir extrait des rela-

tions sur la quantité d’électrons émis pour trois phénomeénes distincts, nous entreprenons
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I’assemblage de ces résultats dans un modele quantique complet de boite quantique. L’ob-
jectif de modele consiste a tirer les propriétés fondamentales des boites quantiques afin de

les intégrer dans un modéle de photodétecteur.

4.4.1 Le courant d’obscurité

Le courant d’obscurité est constitué principalement de deux composantes, soient de
I’émission thermoélectronique et de 1’émission par effet tunnel. A partir des résultats pré-
sentés aux sections 4.2 et 4.3, nous évaluons que le courant d’obscurité iy émis par une

boite quantique s’exprime comme

ol iy, et i7p représentent respectivement le courant émis par effet tunnel et par émission
thermoélectronique par boite quantique. Ce courant est principalement fonction du champ

€lectrique appliqué et de la température du dispositif.

4.4.2 Le photocourant

Nous définissons le photocourant comme étant le courant produit par absorption de
rayonnement infrarouge par boite quantique. De fagon simple, nous écrivons le photocou-
rant comme étant égal a Ty, avec Y une constante dépendant du systéme optique monté
sur le photodétecteur et ¢4 le photocourant pour une intensité lumineuse normalisée tel
que calcul€ a I’équation 4.46. Ce courant dépend donc du systéme de focalisation optique
et de I'intensité du signal infrarouge recu. Une discussion plus approfondie a propos de
’origine physique de la valeur de T est donnée a la section 5.3.1.

Afin de simplifier I’analyse du dispositif, nous supposons que le flux lumineux est
uniforme dans le dispositif et par conséquent que le photocourant Y4, est le méme pour
toutes les boites quantiques a I’intérieur du dispositif. Cette approximation est valable si

le coefficient d’absorption optique reste petit par rapport a I’inverse de la profondeur de la
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région d’absorption optique du dispositif. A titre d’exemple, prenons le cas d’un dispositif
constitué de 10 plans de boites quantiques séparées par des couches d’encapsulation de
100 nm d’épaisseur, ce qui donne une région d’absorption optique de ’ordre de 1 um
d’épaisseur. L’ordre de grandeur du coefficient d’absorption maximal admissible est donc
d’environ 10* em™*. Or, le coefficient d’absorption optique de I’InP massique pour le
rayonnement infrarouge est beaucoup plus petit que cette valeur et nous considérons donc

que cette la condition est valide.

4.4.3 L’émission totale

Le courant d’émission total ¢ d’une boite quantique est défini comme étant la somme

du courant d’obscurité et du photocourant :

11 est difficile d’évaluer I’intensité de ce courant, parce que 1’émission par effet tunnel
et I’émission par absorption de rayonnement infrarouge sont en gros proportionnelles au
facteur d’occupation de 1’état fondamental de la boite quantique, alors que 1’émission
thermoélectronique est indépendante de ce facteur.

Pour fixer les idées, nous supposons dans le cadre de ce mémoire que le facteur d’oc-
cupation des boites quantiques f = 2, c’est-a-dire que chacun des deux états de spin de
1’état fondamental de la boite quantique sont occupés par un électron.

Pour une boite quantique située dans un photodétecteur a la température 7; = 60 K
observant un corps noir a la température de 7 = 300 K et avec un champ électrique a

I’intérieur du dispositif valant " = 5 x 10® V/cm, nous avons les taux d’émission

i ~ 629 Hz, (4.96)

irg ~ 17.3 Haz. (4.97)

Par comparaison, le taux d’émission par effet tunnel pour ce champ électrique est plusieurs
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ordres de grandeur plus petit que ces valeurs.

4.4.4 Le rapport caractéristique r

Le rapport caractéristique r est utilisé dans le modele de dispositif développé au cha-
pitre 5 pour établir un lien entre les propriétés d’émission des boites et les propriétés

macroscopiques plus complexes du dispositif. Nous le définissons comme étant

AP R (4.98)

to ttun T ITE

A titre d’exemple, pour les données présentées a la sous-section précédente et pour
T= 1—16, nous avons r = 37, 4.

11 est intéressant de noter que le rapport r est également une mesure indirecte de 1’in-
tensité du rayonnement infrarouge. En effet, si nous faisons varier I’illumination, alors

seul le terme ¢4 de 1’équation 4.98 variera.
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Chapitre 5

Simulation des photodétecteurs

5.1 Evaluation des propriétés du dispositif

Pour simplifier ’analyse des propriétés du photodétecteur, nous considérons que le
courant circulant dans le dispositif est constitué de deux composantes, soient le courant
d’obscurité et le photocourant. Nous considérons aussi que comme le dispositif est essen-
tiellement dopé n, c’est-a-dire que la contribution au courant total apportée par les trous
est négligeable et que le courant n’est constitué que d’électrons. Nous faisons finalement
I’approximation que le courant produit par chaque boite quantique est identique et qu’il
est égal au courant produit par une boite quantique de taille moyenne. Cette hypothése
nous permet de simplifier grandement 1’analyse mais par contre nous empéchera d’étudier

des effets d’une distribution en tailles des boites quantiques.

5.1.1 Le rapport signal sur bruit

Nous avons défini a la section 4.4 le courant total produit par chaque boite quantique
comme ¢tant la somme de deux composantes, soient le courant d’obscurité et le photo-
courant. De fagon analogue, nous notons J; le courant total circulant dans le dispositif
lorsqu’il n’y a pas d’illumination et J le courant total lorsque le dispositif est sous illumi-
nation infrarouge. Il est important ici de noter que ces deux courants comprennent aussi le

courant d’émission thermoélectronique des jonction en direct présenté a la section 4.3.3.
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Le rapport signal sur bruit du dispositif, noté R(J), correspond alors a

mﬂzji%. (5.1)

Le rapport R n’est pas proportionnel & » — 1, comme nous pourrions nous y attendre.
En effet, le courant circulant dans le dispositif n’augmentera pas de fagon proportionnelle
avec le nombre d’électrons émis par chaque boite quantique, principalement parce que
toute augmentation de la population d’électrons entrainera aussi une augmentation des
interactions entre électrons causant des désexcitations. Nous nous attendons donc plutdt a
observer que le rapport signal sur bruit R reste toujours strictement plus petit que » — 1

lorsque le dispositif est sous illumination.

5.1.2 Division du dispositif en tranches

Le rapport signal sur bruit R pour un photodétecteur peut étre estimé si nous exami-
nons la condition de conservation du courant électrique dans le dispositif. D’abord, nous
divisons le dispositif en une série de tranches contenant chacune un plan de boites quan-
tiques. Comme le courant en régime permanent sortant de chaque tranche du dispositif
doit étre égal au courant en entrant, nous pouvons conclure que le taux de désexcitation
des électrons dans la tranche doit étre égal au courant émis a I’intérieur de la tranche.

Par exemple, lorsque le dispositif n’est pas sous illumination, nous avons la relation
poJo = Dig (5.2)

avec pg la probabilité de désexcitation d’un électron dans la tranche, D la densité de boites
quantiques dans un plan et i le courant défini a ’équation 4.94. La figure 5.1 résume ce
bilan.

Nous avons une relation similaire lorsque le dispositif est sous illumination :

pJ = Di (5.3)
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Y

pJ Di

F1G. 5.1 — Bilan des courants dans une couche du dispositif

avec le courant ¢ défini a 1’équation 4.95.
Or, la probabilité p n’est pas nécessairement égale a py. En effet, nous nous atten-
dons sous illumination & ce que p > pg, c’est-a-dire que la probabilité de désexcitation

augmente avec la densité électronique.

5.1.3 Evaluation de la probabilité de désexcitation

Nous supposons que la probabilité de désexcitation d’un électron de la bande de
conduction varie en fonction de la densité d’électrons présents dans le dispositif et donc
du courant total J circulant a I’intérieur du dispositif.

Lorsque I’illumination sur le dispositif est nulle, nous mesurons le courant Jj et la pro-
babilité de désexcitation py. Pour de petites illuminations, ¢’est-a-dire pour des courants J
qui ne sont pas trop différents de Jy, nous faisons le développement de Taylor au premier
ordre autour de J; :

p(J) =po+ B(J = Jo) (5.4

ou B est une constante positive qui mesure la probabilité de désexcitation suite a la pré-
sence d’une population hors d’équilibre d’électrons. B peut étre interprété comme étant
une mesure de I’importance de I’interaction électron-électron & I’intérieur d’une popula-
tion d’électrons hors équilibre. Plus B est grand, alors plus les interactions entre électrons

hors d’équilibre causent de désexcitations. Cette expression n’est valide que pour des cou-
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rants dans le voisinage de J;.

La probabilité p(J) devient donc

pU)=m<1+J;Lv . (5.5)

avec Je. = %. Nous avons aussi que J.. > Jy pour respecter les conditions p(0) > 0 et
p"(J) <0.

Nous définissons finalement le facteur D comme étant

Do Jee _ P

7 = BL (5.6)

Ce facteur donne une indication de I’importance relative de la désexcitation spontanée
po par rapport aux désexcitations dues a 1’interaction entre électrons hors d’équilibre B,
normalisée par le courant J;. De plus, D est nécessairement plus grand que 1 car J. > Jj.
Plus ce facteur est grand, alors plus le rapport R du dispositif aura un comportement
linéaire et idéal par rapport a r.

Avec toutes ces définitions, nous pouvons réécrire la probabilité p(J) de désexcitation

comme

puqu0+%3u0. 5.7)

Dans cette expression, nous voyons que la probabilité p(J) dépend explicitement du rap-
port signal sur bruit, ce qui n’est pas surprenant puisque p(.J) et R(J) dépendent tous deux

du courant circulant dans le dispositif et ainsi de I’intensité lumineuse.

5.1.4 Estimation du rapport signal sur bruit

En substituant J; et J dans I’expression du rapport signal sur bruit donnée a I’équation

5.1 par leurs expressions données aux équation 5.2 et 5.3, nous retrouvons

1+R=_2 (5.8)
(Y
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et en utilisant la définition 4.98 et la relation 5.7, nous obtenons

= . 5.9
1+R TD iy (5.9)
La solution de cette équation du deuxiéme degré est
D+1 4D(r — 1)
=— —_—_ 5.10
R(r) 5 < 1+ D+1)p 1) (5.10)

oll nous avons conserve la racine positive pour avoir évidemment R > 0.
Nous voyons que lorsqu’il n’y a pas d’illumination (r = 1), nous retrouvons le résultat

attendu R(1) = 0. Nous remarquons aussi que

9 Riry

5 = (5.11)

D+1

r=1
¢’est-a-dire que pour de petites illuminations (r ~ 1), le rapport signal sur bruit R est

approximativement donné par

D
R(r) ~ D 1(7‘ - 1). (5.12)
Le facteur DLH donne une mesure de la dégradation du rapport signal sur bruit causé

par I’interaction entre électrons. A titre d’exemple, le graphique 5.2 présente le rapport
signal sur bruit pour D = 2.

Nous voyons sur ce graphique que la dérivée prés du point » = 1 du rapport signal sur
bruit du dispositif est inférieure a 1. De plus, au lieu d’avoir une relation linéaire entre le
rapport signal sur bruit R et I’illumination (proportionnelle a r — 1), nous observons plutot

que le rapport signal sur bruit R se dégrade & mesure que 1’illuminations est augmentée.
5.2 L’émission par impact

Lorsqu’un électron occupant un état de la bande de conduction posséde une certaine

quantité minimale d’énergie cinétique, il devient alors possible qu’il entre en collision
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FIG. 5.2 — Dégradation des propriétés du dispositif pour D = 2

avec un électron lié a une boite quantique et qu’il lui transfére suffisamment d’énergie
pour I’exciter vers la bande de conduction. Nous appelons ce phénoméne 1’émission par
impact, par analogie au phénomeéne d’ionisation par impact dans un semi-conducteur.

Le phénomene d’émission par impact dépend directement du champ électrique appli-
qué a intérieur du dispositif. A mesure que le champ électrique moyen est augmenté,
nous remarquons que 1’énergie des électrons s’accroit et par conséquent I’importance de
I’émission par impact.

La conséquence de ce phénoméne est d’amplifier le courant total J circulant dans
le dispositif sans pour autant modifier le rapport caractéristique  des boites quantiques.
Par conséquent, nous nous attendons a ce que ce phénomeéne dégrade les propriétés du

photodétecteur.

5.2.1 Comparaison avec le phénomene d’ionisation par impact

Malgré les apparences, il existe quelques différences fondamentales entre les proces-

sus d’émission par impact dans un photodétecteur a boites quantiques et d’ionisation par
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impact dans un dispositif classique.

D’abord, I’énergie d’activation du processus d’émission par impact, qui est de 1’ordre
de I’énergie de liaison du premier état électronique 1ié dans la boite quantique, est beau-
coup plus faible que 1’énergie d’activation du processus d’ionisation par impact, qui est
approximativement égale a I’énergie de la bande interdite. Cette observation permet de
conclure que dans un photodétecteur a boites quantiques, le processus d’émission par im-
pact est beaucoup plus important & faible champ appliqué que le processus d’ionisation

par impact.

5.2.2 Modification apportées au modéle de dispositif

En considérant I’effet de I’émission par impact, nous modifions les équation 5.2 et 5.3

de fagon a obtenir

p(J)J, = Dig+al), (5.13)

p(J)J = Di+al, (5.14)

avec « la probabilité d’observer le phénomene d’émission par impact pour un électron
traversant un plan de boites quantiques, D la densité surfacique de boites quantiques dans
un plan et J§ et J' respectivement les courants sans et avec illumination. Nous remarquons
que la probabilité o dépend évidemment du champ électrique appliqué a I’intérieur du
dispositif.

Le rapport signal sur bruit R’ devient alors

, _J_ip(fy)—a  po+ B(Jy— Jo) —«a
Jy o dop(J) —a rpo +B(J —Jy) —« ( )

d’apres la définition de p donnée a 1’équation 5.4.

. Jy— ISP c .
Si nous posons D’ = ”(—BO%, nous pouvons réécrire 1’équation 5.15 comme
0

!

, D
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ce qui correspond au cas de la section précédente ol nous ne tenions pas compte de 1’émis-
sion par impact, mais avec une nouvelle constante D' < D.

Nous remarquons aussi que nous devons respecter la condition o < p(J}) pour avoir
un dispositif fonctionnel. Si cette condition n’était pas respectée, alors I’émission par im-
pact serait plus importante que la désexcitation spontanée pour une population d’électrons
a ’équilibre et le signal mesuré deviendrait essentiellement une amplification de bruit.

A titre d’exemple, le facteur D' pour o = 1p(Jp) et Jy = 2J devient D' = 1 (D + 1) <
D, ce qui correspond a une certaine dégradation des propriétés du dispositif. Pour minimi-
ser cet impact, la solution la plus simple consiste simplement a réduire le champ électrique
appliqué dans le dispositif afin de diminuer I’importance relative de 1’émission par impact.
Une telle réduction du champ électrique aurait cependant comme conséquence de dimi-

nuer aussi le photocourant effectivement collecté par le dispositif.

5.3 Etude d’un photodétecteur complet

Le dispositif étudié dans le cadre de ce mémoire est constitué de trois principales par-
ties. D’abord, un systéme optique focalise 1’image & observer sur un plan. Ensuite, une
matrice de photodétecteurs regoit ce signal focalisé et le transforme en un signal élec-
tronique. Cette matrice porte le nom de FPA4, de 1’acronyme anglais Focal Plane Array.
Finalement, un systéme électronique d’acquisition de données permet la lecture des don-

nées recueillies par le FPA.

5.3.1 Description du systeme optique

Le systéme optique est la partie du dispositif servant a focaliser le signal optique inci-
dent sur le FPA. Afin de simplifier la présentation du systeéme optique, nous allons utiliser
un modéle ne comprenant qu’une seule lentille convergente. De cette fagon, nous ne tenons

pas compte des problemes potentiels d’aberration chromatique ou sphérique ou encore de
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considérations sur la profondeur de champ maximale qu’il soit possible d’atteindre. Mal-
gré ces limites, le modéle simple développé dans le cadre de notre travail permet d’évaluer
’intensité du rayonnement incident sur le photodétecteur.

Le systéme optique est présenté de fagon schématique a la figure 5.3. La distance entre

Systeme
Objet optique
A FPA
Y
| d | f—|

F1G. 5.3 — Vue schématique du systéme optique lorsque d > f

’objet observé et 1a lentille est notée d et la longueur focale de la lentille est notée f. Dans
le cas ou I’objet observé est situé loin de la lentille, I’image se forme approximativement
au foyer de la lentille et nous avons la relation d > f. Nous notons aussi S la surface
d’une boite quantique moyenne.

D’aprés les lois de ’optique géométrique, la surface Sp de 1’objet observé éclairant

une boite quantique donnée est égale a

d2
Le flux total F de lumiére émis par la surface Sy et interceptant la lentille sera donc

focalisé sur la boite quantique. Ce flux est égal a

8180

= 1o (5.18)

ou Zp est I’intensité de la radiation émise par I’objet observé et ou Sy, est la surface de la

lentille. Dans le cas ou I’objet observé est un corps noir, la quantité 7 est donnée par la
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loi de Planck (voir 1’équation 4.1). Nous retrouvons finalement

S.S

f:4’ﬂ'—f20'

(5.19)

Cette quantité est égale au flux interceptant la boite quantique. L’intensité du flux 7

interceptant la boite quantique vaut donc

F St
S 47Tf2IO

(5.20)

et cette quantité se mesure en unités de puissance par surface par fréquence.
A partir de cette équation, nous voyons que le facteur Y introduit & 1’équation 4.95

s’écrit comme
. A _ St
 TIo  Anf?

Ce facteur dépend essentiellement des caractéristiques de la lentille convergente (ou plutot

(5.21)

du systéme optique complet). Dans le cas d’une lentille avec une trés grande ouverture
numérique, nous nous attendons a avoir approximativement que d;, ~ f, ou d, est le

diamétre de la lentille. En notant S;, = Zd%, nous retrouvons

T~ 2o (5.22)

Il s’agit de I'ordre de grandeur du meilleur rapport T que nous pouvons obtenir avec
un systeme optique classique. Ce facteur T multiplie le résultat que nous avions obtenu a

I’équation 4.45 pour obtenir I’émission d’un corps noir regue a travers un systéme optique.

5.3.2 Application a un photodétecteur réel

Prenons le cas ou le photodétecteur est refroidi a la température de 7; = 60 K, que
nous observons un corps noir a la température de 7' = 300 K et que le champ électrique
a I’intérieur du dispositif vaut F = 5 x 10® V/cm. Dans cette situation, nous trouvons a
partir de la définition 4.98 que le rapport r entre I’émission sous illumination et I’émission

sans illumination vaut environ 37.4. Si D ~ 2, nous retrouvons a partir de la relation 5.10
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que le rapport signal sur bruit vaut environ R ~ 7.16, ce qui devrait garantir la détection

de I’objet en question. Examinons maintenant plus en détails la dépendance du rapport r

selon les trois principales variables qui influencent I’émission d’électrons (7, T et F').
La figure 5.4 illustre la dépendance du rapport r en fonction de la température 7' du

corps noir observé. Prés de 7' ~ 300 K, nous observons que g—; ~ 0.746 K. En exa-

180 T T T T T T T

60~

40

20r

L L s L L

gOD 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400
Température du corps noir observé (K)

FIG. 5.4 — Influence de la température du corps noir observé sur le rapport 7

minant I’équation 5.10, nous retrouvons que R ~ 7.16 et % ~ (.115, ce qui permet de

définir
_OR

R = ——
IT |7 300k

~0.086 K1, (5.23)

La quantité R est reliée a la résolution maximale du photodétecteur, ¢’est-a-dire a sa ca-
pacité de déterminer une variation de la quantité de rayonnement émis et par conséquent
tout changement de température de I’objet observé.

Le plus petit changement de luminosité détectable par le photodétecteur est déterminé
en comparant la quantité R avec la précision du systéme électronique d’acquisition de

données. Si par exemple la précision relative du systéme d’acquisition est de Ry = 0.5%,
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alors nous pouvons nous attendre a obtenir une précision sur la mesure de la température

de I’objet de I’ordre de
Racq

= 60 mK. (5.24)

Un systéme électronique plus précis permettrait évidemment d’affiner cette mesure.

La température du dispositif influence aussi grandement le rapport r. En effet, nous
pouvons voir sur la figure 5.5 que le rapport r diminue trés rapidement a mesure que
la température du dispositif est augmentée et qu’il devient pratiquement égal a 1 pour

des valeurs de 7;; > 80 K. Ce graphique montre bien que la température du dispositif

10 T T T T

100 L L I Il
50 55 60 65 70 75 80

Température du dispositif (K)

FIG. 5.5 — Dégradation des propriétés du dispositif a cause de 1’émission par effet tunnel
en fonction de sa température

représente un facteur limitatif extrémement important.

Cependant, nous devons ici critiquer le modele que nous avons développé dans le
cadre de ce mémoire. En effet, nous avons considéré que I’émission thermoélectronique
est a un facteur géométrique pres la méme pour un plan de boites quantiques que pour un
puits quantique. Dans notre modele, nous retrouvons ainsi la température critique de 70 K

maintes fois mesurée pour les photodétecteurs a puits quantiques [4].
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Or, ces résultats ne sont pas compatibles avec les observations expérimentales pour
des photodétecteurs a boites quantiques. En effet, il a été¢ démontré expérimentalement
que les photodétecteurs a boites quantiques peuvent fonctionner a des températures beau-
coup plus hautes, par exemple dans certains cas jusqu’a 150 K lorsqu’ils sont optimisés
pour réduire le courant d’obscurité [9]. Il est donc fort probable que des phénomeénes négli-
gés dans ce travail réduisent grandement 1’effet de 1’émission thermoélectronique. Notre
modele permet cependant de noter que le facteur le plus important limitant 1’utilisation
d’un photodétecteur a boites quantiques est le taux d’émission thermoélectronique & haute
température. Un des objectifs principaux lors de la conception d’un photodétecteur doit
étre de limiter autant que possible ce courant, par exemple en ajoutant une barriére de

potentiel entre les boites quantiques [40].

40 T T T T T T

35 -

30 b

1 1

2 2T5 ;3 3.5 4 475 5 5.5
Champ électrique a l'intérieur du dispositif (V/cm)  x10*

FIG. 5.6 — Dégradation des propriétés du dispositif causé par 1’émission par effet tunnel
en fonction du champ électrique appliqué

Finalement, pour étudier ’influence de 1’application d’une différence de potentiel aux
bornes du dispositif sur 1’émission par effet tunnel, nous avons tracé sur la figure 5.6

le rapport r en fonction de I’intensité ' du champ électrique appliqué dans le dispositif.
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Nous observons d’abord sur ce graphique que le rapport r ne varie presque pas jusqu’a une
valeur critique du champ électrique. Une fois cette intensité atteinte, le facteur r diminue
trés rapidement et tend finalement vers 1, cas ou le signal devient négligeable devant le
bruit.

L’ordre de grandeur du champ critique est d’environ 3 x 104 V/cm pour un photodé-
tecteur a la température de 60 K observant un corps noir a 300 K. Si le photodétecteur
comporte 20 plans de boites quantiques et que la distance entre deux plans de boites quan-
tiques est de 1’ordre de 100 nm, alors nous voyons que ce champ électrique correspond a
’application d’une tension de 6 V aux bornes du dispositif. Cette tension est relativement
grande pour un photodétecteur de ce type et nous en concluons que nous pouvons donc

négliger la contribution de 1I’émission par effet tunnel dans la grande majorité des cas.
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Chapitre 6

Conclusion

L’objectif principal de ce travail consistait a développer un modele de simulation pour
les photodétecteurs infrarouges a boites quantiques construits dans le systéme InAs/InP,
afin d’en déterminer le rapport signal sur bruit, la sensibilité a détecter une variation de
température des objets observés et la température maximale de fonctionnement. Nous pou-
vons considérer que cet objectif a été atteint dans la mesure ou nous avons obtenu des
résultats qui sont en accord avec les données publiées pour la majorité des phénomenes
¢tudiés. De plus, un modele prédictif permettant d’optimiser le design et les conditions
d’opération d’un photodétecteur réaliste a été développé. Nous avons aussi obtenu des
résultats spécifiques sur ’ordre de grandeur de la barriere de Coulomb dans une boite
quantique aplatie et sur ’influence de la couche de mouillage sur les états électroniques
calculés. Pour obtenir ces résultats, nous avons employé la méthode de la fonction en-
veloppe avec I’approximation de la masse effective, et nous avons utilisé la géométrie
cylindrique pour simplifier notre approche.

Cependant, nous n’avons pas réussi a accorder de fagon satisfaisante notre prévision
de la température maximale de fonctionnement des photodétecteurs avec mesures expé-
rimentales les plus récentes. Il serait intéressant de revoir cette section du travail, afin
de déterminer quels sont les phénomenes physiques négligés qui expliquent cet écart. En

particulier, il faudrait vérifier si ce désaccord s’explique en partie parce le fait que notre
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prévision de I’émission thermoélectronique est surestimée a haute température dans notre
modele. Il faudrait aussi vérifier quel est I’impact des transitions incluant un état intermé-

diaire et si ces transitions sont réellement négligeables.

6.1 La géométrie des boites quantiques

Pour obtenir les résultats quantitatifs présentés dans ce mémoire, nous avons choisi
d’imposer aux boites quantiques composant la région d’absorption optique du photodétec-
teur la forme cylindrique avec la hauteur beaucoup plus petite que le diametre. Ce choix
de géométrie a été fait principalement pour deux raisons :

— pour modéliser simplement 1’observation expérimentale selon laquelle les boites

quantiques étudiées sont beaucoup plus larges que hautes;

— pour simplifier le développement mathématique de notre modele de boites quan-

tiques.

Cette géométrie, évidemment une construction abstraite, permet d’importantes sim-
plifications lors du développement du formalisme. Beaucoup de résultats qualitatifs et
quantitatifs peuvent étre obtenus grace a ce choix et nous devons en saisir les forces et les
limites. Par exemple, nous avons déterminé avec cette approche 1’apparence qualitative du
spectre des états €lectroniques et nous avons montré que I’effet de la barriére de Coulomb
est négligeable. Cependant, cette géométrie ne nous permet pas de déterminer quel est
I’effet d’un profil d’interdiffusion aux interfaces entre les boites quantiques et le matériau

de la barriére.

6.1.1 L’effet de la géométrie sur les états électroniques liés

Nous avons remarqué que le modéle de quasi-atome souvent employé pour décrire
les propriétés des états électroniques liés des boites quantiques n’est pas adéquat dans

certaines situations. Par exemple, ce modele suppose que 1’énergie des états électroniques
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sont bien définis et qu’ils sont relativement bien espaceés, ¢’est-a-dire que leur espacement
est au moins de ’ordre de kg1, ou T} est la température du dispositif.

Or, nous avons montré a la section 3.4 qu’il existe plusieurs états rapprochés au voisi-
nage de I’état fondamental d’une boite quantique cylindrique de diamétre 2a et de hauteur
2h (avec ¥ ~ 10). Nous savons aussi qu’il n’y a que quelques €tats liés selon 1’axe 2 parce
que la hauteur des boites quantiques est de I’ordre d’une dizaine de nm. La différence
d’énergie A; entre les deux premiers états de confinement selon 1’axe £ est donc du méme
ordre de grandeur que V4, la profondeur du potentiel de confinement. Nous en tirons que
la différence d’énergie entre les deux premiers états de confinement dans le plan £¢ est
de I'ordre de Az ~ A22—2 ~ 1 meV pour une boite quantique typique étudiée dans ce
travail. Nous pouvons ainsi affirmer que A;; <« kgTy < A; avec Ty la température du
dispositif.

A toutes fins utiles, seul le premier état de confinement en 2 est occupé & 1’équilibre.
Par contre, nous pouvons nous attendre qu’une certaine quantité d’états dans le plan 23
soient occupés. Concreétement, cette situation est approximativement équivalente au cas
ou I’état fondamental posséde un étalement caractéristique en énergie de I’ordre de kg7}.
Cet ¢étalement n’est pas pris en compte par ’analogie entre une boite quantique et un
quasi-atome et doit donc étre examiné plus en détails pour voir si ses conséquences sur
les propriétés d’absorption d’un photodétecteur a boites quantiques sont importantes. Cet
étalement s’ajoute a celui obtenu lorsque nous tenons compte de la dispersion en tailles de

la population de boites quantiques.

6.1.2 L’effet de la géométrie sur I’absorption optique

Nous avons remarqué que 1’incorporation de boites quantiques dans des photodétec-
teurs infrarouges est tres intéressante principalement a cause de leur capacité a briser la sy-

métrie plane des états électroniques. Sans cette brisure de symétrie, la détection du rayon-
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nement perpendiculaire a la surface du photodétecteur serait beaucoup moins forte, voire
presque inexistante comme dans le cas des photodétecteurs a puits quantiques.

Cette observation s’explique a partir des résultats présentés a la section 3.3.1. Nous
constatons que 1’étalement spatial de la fonction enveloppe correspondant a 1’état fonda-
mental de ce systéme est approximativement du méme ordre de grandeur que 1’étalement
du potentiel effectif. Une onde infrarouge de longueur d’onde A\;r ~ 10 pzm pénétrant per-
pendiculairement a la surface du dispositif posséde donc une longueur d’onde beaucoup
plus grande que toutes les dimensions caractéristiques de la fonction enveloppe de 1’élec-
tron occupant 1’état fondamental d’une boite quantique. A toutes fins utiles, nous pouvons
donc considérer que 1’effet de I’onde incidente sur I’électron est équivalent a celui d’un
champ électrique constant dans I’espace, polarisé dans le plan 27, mais oscillant dans le
temps. A cause de cette polarisation particuliére, le champ électrique oscillant ne pourra
interagir qu’avec la composante dans le plan 2¢ de la fonction enveloppe de 1’état électro-
nique. Comme cette composante varie de fagon significative dans 1’espace pour une boite
quantique, alors la probabilité d’absorption n’est pas nulle. Ce raisonnement permet aussi
d’expliquer simplement pourquoi 1’absorption est pratiquement nulle pour un photodétec-
teur & puits quantiques.

Nous déduisons de cette remarque que les caractéristiques dans le plan des boites, en
particulier leurs dimensions, seront les propriétés importantes pour déterminer la section
efficace d’interaction entre un photon infrarouge d’incidence normale et un électron 1ié &
la boite quantique. Nous pouvons aussi affirmer que plus la surface des boites quantiques
est petite, plus la fonction enveloppe variera rapidement dans le plan Zy et plus la section
efficace de capture d’un photon infrarouge sera importante. L’efficacité d’un photodétec-
teur dépendra donc énormément de la qualité et de I’'uniformité des boites quantiques qui

le composent.
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6.2 Perspectives

6.2.1 Le travail de modélisation

Nous croyons que plusieurs hypothéses présentées dans ce travail devraient étre révi-
sées si nous souhaitons améliorer la précision des prévisions quantitatives. D’abord, I’hy-
pothése selon laquelle deux électrons occupent 1’état fondamental des boites quantiques en
tout temps devrait étre validée de fagon plus rigoureuse. En effet, méme si cette hypotheése
est utile pour simplifier les calculs d’émission par absorption optique et par effet tunnel,
nous croyons que cette hypothése masque certains phénoménes complexes dans les boites
quantiques. Par exemple, cette hypothése ne prend pas en compte d’une éventuelle varia-
tion du taux de recombinaison des électrons dans la bande de conduction en fonction de
la température du dispositif.

Ensuite, nous croyons qu’une étude plus fine de 1’étalement de 1’énergie de 1’état fon-
damental des boites quantiques autour de la valeur moyenne serait pertinente dans le cadre
de ce travail. Cet effet, décrit a la section 6.1.1, n’a pas été pris en compte dans le cadre de
ce mémoire. Il serait donc pertinent d’évaluer quel est son impact sur le spectre d’absorp-
tion de rayonnement infrarouge.

Finalement, nous avons démontré que I’énergie de liaison de I’¢état fondamental d’une
boite quantique dépend surtout de la hauteur de la boite. Par conséquent, comme les di-
mensions des boites quantiques ne sont pas toutes identiques mais plutdt dispersées au-
tour d’une valeur moyenne, nous nous attendons a ce que le nombre d’électrons par boite
quantique varie d’une boite a ’autre. Il faudrait donc revoir le modele développé afin de
connaitre ’impact de cette distribution sur les propriétés d’absorption infrarouge. La mé-
thode la plus simple pour traiter cet effet consisterait a établir un profil de la distribution
des tailles des boites quantiques et de s’en servir afin d’évaluer les propriétés électriques

du dispositif en pondérant les contributions de chaque taille de boite quantique.
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6.2.2 La fabrication de dispositifs

I1 serait trés intéressant de construire des échantillons de boites possédant différentes
dimensions caractéristiques (hauteur, diameétre et densité surfacique), afin de mesurer 1’in-
fluence de ces parametres sur le taux d’émission d’électrons. 11 serait aussi pertinent de
travailler a la construction d’un photodétecteur complet et de mesurer ses caractéristiques
électriques afin de vérifier nos hypotheéses de travail et nos résultats de simulation. Ces
études permettraient de vérifier expérimentalement comment la forme des boites quan-
tiques modifie les propriétés du dispositif et pourraient permettre de valider les modéles

développés dans ce mémoire.
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Annexe A

La méthode de la fonction enveloppe

Les dispositifs a hétérostructures semi-conductrices posseédent des propriétés €lectro-
niques et optiques trés différentes des matériaux massiques. En effet, 1’intégration de puits,
de fils ou de boites quantiques dans un dispositif introduit des changements majeurs des
propriétés des états électroniques. Un des grands défis actuels de la physique des dispo-
sitifs est d’établir une méthode systématique qui, sans étre trop lourde en calculs, permet
de déterminer avec suffisamment de précision les propriétés électroniques qui nous inté-
ressent pour différentes géomeétries et types d hétérostructures.

11 existe actuellement plusieurs approches reconnues pour aborder ce probléme. Nous
avons choisi dans le cadre de ce mémoire d’utiliser la méthode de la fonction enveloppe
avec I’approximation de la masse effective. Il s’agit d’une méthode de calcul permettant
de décrire avec une relative simplicité certains états électroniques d’une hétérostructure et
qui permet de faire des prévisions des propriétés de conduction électrique ou d’absorption

optique de dispositifs simples.
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A.1 Ladétermination des états électroniques dans le semi-
conducteur homogéne

A.1.1 Définition du probléme

Nous définissons d’abord le semi-conducteur homogene comme étant parfaitement
cristallin, infini et sans défaut. Nous cherchons une méthode pour déterminer les proprié-
tés macroscopiques de ce semi-conducteur, par exemple sa conductivité ou son spectre
d’absorption optique. Pour parvenir & ce but, nous devons déterminer les propriétés des
¢lectrons du semi-conducteur.

Une méthode de résolution de ce probléme consiste & poser I’hamiltonien total du
cristal, qui comprend toutes les interactions entre noyaux et électrons, pour en trouver les
états propres. Malheureusement, cet hamiltonien est trés complexe et contient une quantité
importante de termes. Il faudra trouver une fagon de simplifier son analyse.

La premiére approximation consiste a séparer les électrons présents dans ce cristal en
deux classes : les électrons de cceur et les électrons de valence. Les électrons de ceeur sont
ceux qui proviennent des orbitales atomiques remplies et les électrons de valence sont ceux
correspondant a la derniere orbitale atomique. Nous faisons I’hypothése que les électrons
de cceur restent localisés pres de leur noyau atomique correspondant et qu’ils forment avec
celui-ci un ensemble statique que nous appellerons les noyaux ioniques. Les dimensions
d’un noyau ionique sont beaucoup plus grandes que les dimensions d’un noyau atomique,
mais elles restent quand méme beaucoup plus petites que le paramétre de maille du réseau
cristallin.

La seconde approximation que nous faisons est de considérer que la fonction d’onde
des électrons de valence s’ajuste instantanément en fonction de la position des noyaux io-
niques. Nous justifions cette approximation par le fait que les noyaux ioniques sont beau-
coup plus massifs que les électrons de valence et que leur temps de réponse a une pertur-

bation est par conséquent beaucoup plus long. Nous considérons donc que les noyaux io-
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niques ne voient qu’un potentiel électronique moyenné dans le temps. Cette approximation
porte le nom d’approximation de Born-Oppenheimer ou d’approximation adiabatique.
A P’aide de ces deux approximations, I’hamiltonien 7 décrivant le semi-conducteur
s’écrit
H = Hions + He + He—ions (A.1)
ot H;ons représente 1’hamiltonien du réseau ionique sous I’influence du potentiel ionique
et du potentiel électronique adiabatique moyen, H, est I’hamiltonien des €lectrons de va-
lence avec le potentiel produit par les ions gelés & leur position d’équilibre et H._;ons €5t
I’hamiltonien d’interaction entre les électrons et les vibrations du réseau cristallin.
Comme nous nous intéressons aux propriétés électroniques du semi-conducteur, nous
allons principalement examiner le terme H,. Cet hamiltonien peut s’écrire sous la forme
2 1 e? Z.e?
He=2%+iz, dmeg |r; — 1y _Z4Treo\rZ—Rjo\ (A2)
i i i 0]
ou p; et r; sont respectivement 1’opérateur quantité de mouvement et la position du 7iéme
électron et oll m et e sont la masse et la charge d’un électron. Z; et R, sont respective-
ment le nombre atomique et la position moyenne du jiéme noyau du cristal et ¢, est la

permittivité du vide.

A.1.2 DL’hypothése des électrons indépendants

Cet hamiltonien est encore trop complexe pour pouvoir étre résolu de fagon analytique.
Trouver les états propres de cet hamiltonien nécessite de prendre en compte de toutes les
interactions entre €lectrons, ce qui n’est pas une tiche aisée. Pour simplifier ce probléme,
nous faisons I’hypothése que le potentiel vu par un électron de valence ne dépend que
de sa position dans ’espace et que tous les autres électrons n’apportent qu’une contribu-
tion moyenne dans le temps au potentiel. Cette hypothése n’est valide que si la densité

d’électrons reste faible dans le semi-conducteur et porte le nom d’hypothése du potentiel
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électronique moyen. L’hamiltonien pour chaque électron devient unique et s’écrit simple-
ment comme

Hie = —+V(r) (A.3)
m

ou V(r) est le potentiel électronique moyen, contenant les contributions moyennées sur
le temps du potentiel électrostatique du réseau des coeurs ioniques et des électrons de
valence. I1 s’agit de I’hamiltonien a un électron. 1’équation de Schrodinger indépendante

du temps pour cet hamiltonien s’écrit

Hlewn = Enwn (A4)

ou v, représente la nieme fonction d’onde de 1’électron et E,, son énergie. D’apres le
théoréme de Bloch, puisque le potentiel V' (r) est périodique, alors les solutions de cette

équation sont les fonctions de Bloch v,. Ces fonctions s’écrivent sous la forme

Yk (1) = X U (r) (A.S)
ou les unx (r) sont des fonctions de périodicité identique a celle du cristal.

A.1.3 Développement en ondes planes

Nous pouvons faire un développement de Taylor de I’expression A.5 autour du point

I' et obtenir

Urk(r) = & [t (1) + k- Vie (i (1)) + . Sy (A.6)

En négligeant dans 1’équation A.6 les termes d’ordre supérieur au terme constant, nous

retrouvons une expression simple et approchée des fonctions de Bloch
Ui (1) = ¥ Tupng(r). (A.7)

Dans cette approximation, les états électroniques de conduction prés du point I' sont

approximativement décrits par le produit de deux fonctions :
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— I’onde plane e™** qui varie trés lentement a 1’échelle atomique (le vecteur d’onde k
est beaucoup plus petit par hypothése que I’inverse du paramétre de maille) ;
— la fonction u,o(r) qui est de périodicité identique & celle du cristal et qui varie trés
rapidement dans 1’espace.
De cette fagon, nous découplons le comportement local d’un état électronique (modélisé

par la fonction u,) de son comportement étendu (modélisé par I’onde plane).

A.1.4 La structure de bandes d’un semi-conducteur homogéne

Nous appelons la structure de bandes d’un semi-conducteur la représentation gra-
phique des E, (k) en fonction de k pour toute la zone de Brillouin. Cette structure est
obtenue & la suite des approximations présentées aux sections précédentes. En particulier,
la température du semi-conducteur doit étre suffisamment faible pour que la densité de

porteurs libres reste petite. A titre d’exemple, la figure A.1 présente la structure de bandes

4
3
2

7

Energie, eV

L T X KU T

F1G. A.1 — Structure de bande de 1’arséniure de gallium (GaAs)

de ’InP calculée par la méthode empirique des liaisons fortes pour les bases sp®s* [41] et

sp3d’s* [42].
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L’intérét de définir la structure de bande d’un semi-conducteur apparait lors de 1’ana-
lyse et de U'interprétation des mesures des propriétés électroniques et optiques. En effet,
ces propriétés sont beaucoup influencées par les électrons occupant les bandes de conduc-
tion et par les trous qu’ils laissent dans les bandes de valence. Par exemple, dans le cas
d’un semi-conducteur dopé par des atomes donneurs d’électrons, les propriétés électro-
niques du semi-conducteur sont principalement influencées par les électrons de la bande
de conduction, puisque leur densité dépassera de beaucoup celle des trous.

Certains endroits dans la structure de bande possedent des propriétés importantes. Un
de ces points particuliers, le point I, est situ¢ au centre de la zone de Brillouin, soit pour
k = 0. Lorsque la distance entre la bande de conduction et la bande de valence d’un semi-
conducteur est minimale au point I', alors nous disons que le semi-conducteur posséde une
bande interdite directe. Ce type de semi-conducteur est trés utilisé dans les applications op-
toélectroniques, puisque les transitions directes provoquées par 1’absorption d’un photon
sont trés importantes. Dans le cas contraire, nous disons que le semi-conducteur posséde
une bande interdite indirecte. La distance entre le minimum de la bande de conduction
et le maximum de la bande de valence porte le nom d’énergie de la bande interdite du

semi-conducteur.

A.1.5 Approximation de la masse effective

Malgré la complexité apparente de la structure de bande d’un semi-conducteur, seule-
ment une toute petite région de la structure de bande influence de fagon importante les
propriétés €lectroniques du solide. Nous 1’expliquerons a I’aide de la remarque suivante.

A une température nulle, seuls les états d’énergie inférieure & 1’énergie de Fermi (no-
tée E'r) sont occupés. Pour un semi-conducteur intrinséque, 1’énergie de Fermi est égale a
peu prés a 1’énergie au milieu de la bande interdite. A mesure que la température est aug-

mentée, nous observons que les états qui €taient inoccupés auront une probabilité d’étre
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peuplés et que cette probabilité sera donnée par la distribution de Fermi-Dirac. Nous en
concluons que les états de la bande de conduction qui auront la plus grande probabilité
d’étre occupés sont ceux qui sont situés le plus prés du minimum de la bande.

Nous examinerons donc en détail la structure des bandes de conduction pres de leur
minimum énergétique et la structure des bandes de valence dans la région située prés de
leur maximum. Nous remarquons que dans le voisinage de ces endroits, les bandes ont
une allure parabolique.

L’approximation de la masse effective consiste a faire 1’approximation que les bandes
sont parfaitement paraboliques. Nous définissons 1’énergie E,, (k) de ’état k de la niéme
bande comme étant

R? 1
E,() = Fug + 2 (k= k) (—) ek (A8)

ou E, est I’énergie et k,,o 1a valeur du vecteur d’onde a I’extrémum de la niéme bande, ou

( Ti; ) " est le tenseur de la masse effective de la nieme bande au point kg et oti le symbole
- signifie le produit contracté. Le tenseur de la masse effective peut donc étre interprété
comme étant une mesure de la courbure des bandes au point kq.

Plus précisément, les composantes du tenseur de la masse effective pour la niéme
bande sont définies par la relation

2
(mi:l)ij = —1-2- 5]%]%&(1{) - ki ® k; (A.9)

ou le symbole ® représente le produit tensoriel.

Dans le cas d’un semi-conducteur a bande interdite directe, le minimum de la bande de
conduction est donné pour ko = 0. De plus, le tenseur de la masse effective est diagonal
et isotrope. Pour ces matériaux, nous définissons la masse effective m} comme étant la

quantité scalaire

1 1 1
=3 Trace <%) (A.10)

T
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et la relation entre le vecteur d’onde k d’un état électronique et son énergie devient alors

simplement
h%k?
2mz

En(k) = Eno + (A.11)

L’ hamiltonien correspondant a ce spectre dans le cadre de I’approximation de la masse
effective devient alors simplement

h?

5 V2, (A.12)

[
le —Eno—

Cette approximation permet de grandement simplifier I’analyse des propriétés électro-
niques d’un semi-conducteur volumique. En effet, au lieu d’étudier une figure tres com-
plexe (la structure de bandes compléte), nous nous limitons a une relation trés simple et
ne comprenant qu’un seul paramétre par bande, soit la masse effective d*un porteur. Evi-
demment, cette relation ne reste valable que lorsque le porteur n’est pas trop €éloigné du
point I'.

De plus, nous savons d’apres les résultats d’une investigation par la méthode du pseu-
dopotentiel [22] que les états liés de la bande de conduction se décrivent trés bien comme
des superpositions d’états électroniques au point I'. Par conséquent, nous concluons qu’il
est raisonnable d’utiliser 1’approximation de la masse effective lors de 1’étude des proprié-

tés des électrons liés aux boites quantiques.

A.2 La détermination des états électroniques de conduc-
tion dans des hétérostructures semi-conductrices

A.2.1 Définition du probleme

Dans la section A.1, nous avons énoncé les hypothéses qui permettent la simplification
du probléme de la détermination des états électroniques d’un semi-conducteur homogeéne.

Nous cherchons maintenant a réutiliser certaines de ces hypotheses afin de déterminer les
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états électroniques résultant du confinement quantique des électrons dans les hétérostruc-
tures semi-conductrices.

Nous cherchons a évaluer la densité d’états induits par des variations de la composition
du semi-conducteur, par exemple a ’intérieur d’une hétérostructure. Pour faire 1’étude de
ces états électroniques, nous allons introduire le concept de potentiel effectif et définir le

formalisme de la méthode de la fonction enveloppe.

A.2.2 Le potentiel effectif

Pour aider a comprendre le probléme de la détermination des propriétés électroniques
et optiques dans une hétérostructure, prenons I’exemple simple d’un puits quantique formé
par le dépdt d’une mince couche d’épaisseur 2h du matériau A entre deux épaisses couches
d’un matériau B. Les deux matériaux A et B peuvent rester quelconques, la seule contrainte
que nous posons est que le minimum de la bande de conduction du matériau A doit étre
plus bas que celui du matériau B. Nous notons 1} la différence entre ces deux minima.

La figure A.2 présente la vue en coupe du minimum de la bande de conduction en
fonction de la position dans le dispositif avec 1’approximation de passage abrupt entre les

deux matériaux.

B I A I B

|[~=2n—~|

FIG. A.2 — Vue en coupe du minimum de la bande de conduction en fonction de la position
dans un puits quantique de largeur 2h

Nous notons les hamiltoniens a un électron pour les matériaux A et B comme étant
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respectivement H 4 et Hp. Les fonctions d’onde associées a I’état d’un électron au point
[" de la bande de conduction des matériaux A et B sont notées respectivement u 4o(r) et
upo(r). Pour simplifier I’analyse, nous assumons explicitement que ces deux fonctions
d’onde sont les mémes et qu’elles sont égales & ug(r).

Avec ces notations, 1’énergie du bas de la bande de conduction du matériau A est

définie comme étant

Eao = /Q wl (rYH ato(r) dQ (A.13)

et ’énergie Egy du bas de la bande de conduction du matériau B est définie de fagon
similaire.

Si nous fixons le zéro d’énergie comme étant le minimum de la bande de conduction
du matériau B, alors la courbe de la figure A.2 porte le nom de potentiel effectif du puits
et est notée V,¢s(r). Ce potentiel n’est pas physiquement mesurable avec des électrodes,
mais est plutdt le potentiel de confinement résultant de 1’alignement différent des bandes
entre les deux matériaux.

L’hamiltonien du systéme est donc obtenu par 1’ajout du potentiel effectif a 1’expres-
sion de I’hamiltonien a un électron de 1’équation A.3. L’hamiltonien effectif d’un électron

de conduction a I’intérieur du dispositif prend alors la forme de
Hess = Hie + Vess(r). (A.14)

Par exemple, dans le cas d’un puits quantique d’épaisseur 2h, le potentiel effectif

s’écrit sous la forme

~Vo si|z| < h,

Vess (2,9, 2) ={ 0 sinon. (A.15)

Dans le cas d’une boite quantique cylindrique de hauteur 24 et de diamétre 2a, le

potentiel effectif en coordonnées cylindriques s’écrit :

Vo silz|<hetp<a,

Vastp) = { J7° Sl (A.16)
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A.2.3 DP’approximation de la fonction enveloppe

Nous posons comme hypothése simplificatrice que les états liés & une perturbation
du réseau cristallin peuvent se décrire par une approche similaire a celle présentée a la
section A.1.3, c’est-a-dire que nous posons que la fonction d’onde d’un électron lié 4 la
perturbation s’écrit comme le produit de la partie périodique de la fonction de Bloch de
1’état d’énergie minimale de la bande de conduction par une fonction qui varie lentement
a I’échelle atomique, la fonction enveloppe. Avec cette approximation, la fonction d’onde

¥, du niéme état lié s’écrit sous la forme

Un(r) = Cp(r)up(r) (A.17)

ou ug est la partie périodique de la fonction de Bloch d’un électron de la bande de conduc-
tion au point I et C,, est la fonction enveloppe. Cette simplification permet de séparer la
partie de la fonction d’onde qui est périodique (ug) de celle qui varie lentement (C,,). Evi-
demment, cette simplification a ses limites et de fagon générale, plus le potentiel effectif
varie rapidement par rapport a la taille de la maille cristalline, alors moins 1’approximation
de la fonction enveloppe est bonne.

Pour un matériau a bande interdite directe, avec une masse effective m* et le potentiel

périodique V' (r), I’expression A.14 devient

2
Heff = EO —

V2 + Vigs(r). (A.18)

2m*
Pour simplifier, nous choisissons Ey = 0 et nous prenons les deux masses effectives
comme €tant les mémes. Une justification de cette hypothése est donnée a 1’annexe B.

La fonction d’onde ¢, (r) correspondant au niéme état solution de cet hamiltonien est

la solution de I’équation aux valeurs propres

Hesston(r) = Enthn(r) (A.19)

ou E, représentent I’énergie du niéme état.
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En remplagant v,,(r) par sa décomposition en produit présentée a 1’équation A.17,

nous retrouvons

2

[woV?Cr + 2(Vg) + (VCr) + CoV2ug] + (Vess — En)Cruo =0.  (A.20)

2m*

Les niveaux d’énergie F,, associés aux états liés sont obtenus en multipliant I’équation
A.20 par ¥ (r) et en intégrant sur tout I’espace. Lors de 1’intégration, nous faisons 1’ap-
proximation que chaque intégrale d’un produit d’une fonction C(r) qui varie lentement
par une fonction U (r) qui posséde la périodicité du cristal se sépare en un produit de deux

intégrales selon la relation

/ Cr)U(r) d®r = / C(r) d®r WSZ/{(r) d®r. (A.21)

Dans cette équation, fws d3r signifie ’intégrale sur une cellule de Wigner-Seitz. En
utilisant les relations de normalisation ([ C;C,, d3r = 1 et [, o ufuo d®r = 1) et le fait

que fW 5 Uy Vg df2 = 0, nous retrouvons I’équation

B2 i
/ o <_2 Vi =+ v;ff> Co'r +/ K (_Qm* V2) wdr=5.  (A2)
ws

m

Dans cette équation, I’intégrale sur la cellule de Wigner-Seitz représente 1’énergie d’un
électron dans 1’état d’énergie la plus basse de la bande de conduction du matériau. Or, nous
avons fixé cette valeur comme référence pour 1’énergie nulle. L’équation A.22 se réécrit

alors simplement comme

2
/ cr <— "oy Veff) C, &®r = E,. (A.23)

2m*
Les fonctions C,, qui minimisent la valeur de 1’intégrale A.23 représentent les états

propres du systéme. Ce probléme est équivalent a trouver les états propres de 1’équation

de la fonction enveloppe :

hQ
(- 5 V2 + Veff) C, = E.C,. (A.24)
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Annexe B

L’approximation d’une masse effective
constante

Dans le cadre de ce mémoire, nous ne tenons pas compte des variations locales de la
masse effective des électrons de la bande de conduction afin de simplifier le formalisme et
les développements mathématiques. Pour se convaincre du bien fondé de cette approxima-
tion, nous examinons ses conséquences sur les états liés dans un puits quantique pour un
calcul utilisant le formalisme de la fonction enveloppe. Ce calcul permet de constater que
I’effet principal de prendre en compte la variation de la masse effective est de légérement
modifier I’énergie calculée des états 1iés. De plus, nous remarquons que la forme de la
fonction enveloppe n’est pas modifiée de fagon significative.

Une fagon de traiter de fagon approchée ce changement de masse effective sans en
expliciter le calcul est de considérer que la hauteur moyenne des boites quantiques est
différente de leur hauteur moyenne réelle. Un calcul semblable pour une boite quantique
de faible volume utilisant la méthode de la fonction enveloppe a déja été présenté [43].
Cependant, nous étudions dans ce travail des boites quantiques possédant un rapport d’as-
pect prés de 10 et les conclusions de cet article ne sont pas applicables dans notre situation.
Dans notre cas, la plus petite dimension (celle dans le sens de croissance épitaxiale) a I’ef-
fet le plus important sur le confinement des états électroniques et nous préférons donc

comparer cet effet avec le cas d’un puits quantique.
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B.1 L’approximation d’une masse effective constante dans
un puits quantique

Pour simplifier notre analyse, nous allons étudier un puits quantique simple et étendre
le résultat pour les boites quantiques. Prenons le cas d’un puits quantique de largeur 2h et

de profondeur Vj. Nous posons que I’hamiltonien H de 1’équation de la fonction enveloppe

R* 0 1 0

avec m*(z) la masse effective du matériau au point z, de fagon a ce que m*(z) = m? pour

est donné par

|z| < hetm*(z) = m} pour |z| > h. Nous supposons aussi que la barriére de potentiel
est abrupte, ¢’est-a-dire que V'(z) = —Vj pour |z| < h et V(z) = 0 pour |z| > h.
La résolution de 1’équation de la fonction enveloppe nous permet d’expliciter la forme

de la solution

| Acos(kz) si|z| < h,
Clz) = { Bexp(—7lz|) silz| > h, (B.2)

ou A et B sont des constantes de normalisation. et 7 des constantes dépendant de 1’éner-
gie de 1’état lié. La condition sur « et 7 pour avoir un état propre est

1
- <2mj‘4V0 - ﬁ) " (B.3)

* 2
mh R

Avec les conditions de continuité de C'(z) pour z = h et la condition de continuité du

courant de probabilité sur la dérivée de la fonction d’onde [44]

. 1 0 . 1 0
lim ——C(2) = lim —=—C(2), (B.4)
z—h= MYy 0z z—ht mpy 0z
nous trouvons que
ktan(kh T
E ) =—. (B.5)
En posant b = %:f’ nous réécrivons cette condition comme

1
btan(kh) = % <2”;‘{3V0 - /<¢2> . (B.6)
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Comme le second membre de 1’équation ne dépend plus de mp, alors nous considé-
rons qu’il représente une caractéristique fondamentale du puits étudié et non de la barriére
qui ’entoure. Nous posons que A, est la largeur effective du puits possédant un état fon-

damental de méme énergie et pour lequel my = m?,. Nous avons alors que

btan(xh) = tan(xh,) (B.7)
et %2‘ est I’énergie de 1’état fondamental du puits. Le paramétre h. se réécrit
1
he = —tan™! (btan(kh)) . (B.8)
K

B.2 Casoump > m}

Supposons pour simplifier I’analyse que b > 1, c’est-a-dire que mp > m?. Sachant
que dans ce cas nous avons la relation tan™(y) < tan™!(by) < btan~!(y), nous trouvons
que

h < he < bh (B.9)

et donc que h. est compris entre h et bh. Un examen plus minutieux nous permet de
constater que la fonction h.(x) est strictement décroissante et a comme maximum bh
lorsque k — 0, c’est-a-dire pour A — 0 ou pour V; — 0. A mesure que nous nous
¢loignons de cette condition, nous remarquons que le rapport entre k. et A diminue. Pour
la limite h — (Z)~, nous trouvons % — 1. La figure B.1 présente cette décroissance
pour un rapport de masses effectives %f =2.

Pour le cas particulier ot m} = 2m%, m% = 0,07m,, Vo = 200 meV et 2h = 6,6 nm,
nous trouvons que h, ~ 1,17h, soit que la taille effective du puits n’est que légérement
plus grande que la taille réelle.

Le cas ou b < 1 se traite de fagon similaire. Nous en concluons que le traitement

complet du changement de masse effective d’un matériau a 1’autre n’est pas pertinent

dans le cadre d’un calcul pour un puits quantique.
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F1G. B.1 — Largeur effective du puits quantique pour un rapport % =

Dans le cadre de ce travail, les boites quantiques que nous étudions ressemblent beau-
coup a des puits quantiques, puisque leur largeur est beaucoup plus grande que leur hau-
teur. Il est donc raisonnable d’affirmer que 1’argument présenté cette annexe s’applique
aussi a ce cas. De plus, la taille des boites quantiques est un parametre difficilement me-
surable avec précision en pratique. Nous préférons donc traiter ce paramétre comme étant
variable et de ne I’ajuster qu’a partir de mesures expérimentales, qui de toute fagon tien-
dront compte du rapport des masses effectives et d’autres parametres que nous négligeons

dans le calcul.



116

Annexe C

Influence de la couche de mouillage

Dans cette annexe, nous allons démontrer que la présence d’une couche de mouillage
autour d’une boite quantique ne change pas de fagon significative les propriétés des états
électroniques liés et que par conséquent nous pouvons négliger 1’effet de sa présence.

Nous notons d’abord H_;; I’hamiltonien de la fonction enveloppe correspondant a
une boite quantique de forme cylindrique sans couche de mouillage, tel que défini par la
relation 3.7. La fonction enveloppe C(r) et ’énergie E correspondant a 1’état fondamental
de cet hamiltonien ont été déterminées approximativement a la section 3.3.1. Nous avons

donc la relation

E= / O(r)*H.,0(r) dr. 1)

C.1 Le potentiel effectif associé a une couche de mouillage

Prenons le cas ol nous avons une couche de mouillage d’épaisseur ¢ située partout
autour d’une boite quantique de diametre 2a et de hauteur 2h. Dans cette situation, le
potentiel effectif V' associé a la couche de mouillage peut s’écrire en coordonnées cylin-

driques comme

—Vem sip>aet—h<z<—h+t,

V(pﬁ,z)z{ 0  ajlleurs, o
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avec V., la profondeur du puits de potentiel dans la couche de mouillage. Si nous consi-
dérons que le recouvrement entre ce potentiel effectif et le carré de la fonction enveloppe
|C(r)|? est faible, alors le changement d’énergie AE associé & I’addition de ce potentiel

effectif s’écrit en premiére approximation comme

AE ~ / C)'V(r)C(r) dr. (C.3)

C.2 Application numérique

Examinons le cas ou la masse effective électronique m* = 0, 07 m, et ou le puits de
potentiel Vo = V., = 200 meV. Dans cette situation, le facteur o défini a 1’équation 3.2
vaut 1,65 nm. Dans le cas ou la boite cylindrique est de hauteur 2h = 4a = 6,6 nm et
de diameétre 2a = 40a; = 66 nm, nous déterminons d’apres les condition 3.18 et 3.28 que
I’énergie de confinement de 1’état fondamental vaut £ = —144 meV.

Supposons aussi que 1’épaisseur de la couche de mouillage vautt = o = 1,65 nm. Le

calcul par intégration numérique du changement d’énergie AE associ¢ donne
AE ~ / C)V(E)C(r) dr ~ 10~V (C.4)

d’ou AE ~ 0,02 meV.
Nous voyons clairement que ce changement d’énergie est insignifiant par rapport & -
’énergie de confinement de 1’état électronique et par conséquent, nous ne le traiterons pas

a I’intérieur de ce travail.
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Annexe D

Validation de I’hypothése du potentiel
séparable

D.1 Présentation du probléme

Dans le cadre de 1a méthode de la fonction enveloppe avec I’approximation de la masse
effective, la fonction enveloppe de 1’état électronique fondamental lié a une boite quan-
tique est la solution C' de plus basse énergie £ de 1’équation

h2
2m*

V2C + V,4;C = EC. (D.1)

Dans cette équation, m* est la masse effective des €lectrons de la boite quantique. Le

potentiel effectif V, ;¢ associé a la boite quantique est défini comme étant égal a
Vers(r) = =VoQ(r) (D.2)

avec V} la profondeur du puits de potentiel et {2(r) la fonction de forme telle que définie a
la section 3.1.2.

Pour simplifier ’équation D.1, nous divisons les deux membres de 1’équation par V;
et toutes les longueurs par le facteur o défini a I’équation 3.2. Nous retrouvons ainsi la

forme simplifiée de 1’équation de la fonction enveloppe

~V2C(r) ~ Qr)C(r) = C(r) (D.3)
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ou I’énergie E de 1’état fondamental est donné par £/ = €V4.
Pour simplifier notre analyse, nous n’étudierons que les boites quantiques de forme
cylindrique. La solution C pour le niveau fondamental posséde donc la symétrie radiale et

se sépare en un produit de deux fonctions
Clp,0,2) = F(p,2)0(0) (D.4)

avec ©(6) = (27)~7 pour s’assurer que la condition de normalisation sur F(p, z) s’écrive

comme
+00 +oo
| elFear dpaz = D)
—0o0 0

L’équation D.3 pour ’état fondamental se réécrit donc comme
—VizF(,O, Z) - Q(p, Z)F(p’ Z) = EF(p, Z) (D.6)

2 _ 10 (,8) 4 &
avec sz = 5% (pap) + 52
Si nous multiplions chaque membre de cette équation par p, nous retrouvons 1’expres-

sion

- {% (p%) + % (p%)] F(p,z) — pQp, z) F(p, z) = peF(p, 2) D.7)

ou de fagon équivalente
=V - (pV) F(p, z) — p2p, 2)F(p, z) = peF(p, 2). (D.8)

Dans cette équation, le gradient et la divergence s’expriment maintenant en coordon-
nées cartésiennes (et non cylindriques comme a I’équation D.6).

Comme la fonction Q(p, z) ne s’exprime pas comme la somme d’une fonction ne
dépendant que de p et d’une fonction ne dépendant que de z, alors I’équation D.8 ne se
résout pas de facon générale par la méthode de séparation des variables. Cependant, il

existe d’autres méthodes efficaces pour obtenir une solution approchée. Par exemple, nous
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avons présenté a la section 3.2.3 une approximation utilisée pour modifier la fonction de
forme Q(p, z) de fagon a ce que 1’équation D.8 se résolve par séparation des variables.
Nous aurions aussi pu résoudre cette équation par méthode numérique, par exemple par
éléments finis, ou encore analytiquement par séries infinies. Cependant, ces deux méthodes
sont beaucoup plus lourdes, demandent un développement fastidieux et ne donneraient pas
nécessairement d’information pertinente supplémentaire quant au comportement physique
de la boite quantique étudiée.

Afin de s’en convaincre, nous allons présenter la solution obtenue avec une méthode
par éléments finis pour une boite cylindrique et la comparer a la solution présentée dans
le mémoire au chapitre 3. Nous résolvons I’équation D.8 pour une boite cylindrique, de
hauteur normalisée 2h = 4 et de diamétre normalisé 2a = 40. Pour une masse effective
m* = 0,07 m, et un puits de potentiel V, = 200 meV, nous avons que le facteur o =
1,65 nm, ce qui donne approximativement comme hauteur réelle 2h = 6,6 nm et comme

diamétre réel 2a = 66 nm.

D.2 Solution par éléments finis

Comme la fonction de forme Q(p, z) est symétrique par rapport & I’axe z = 0, alors
la solution fondamentale F'(p, z) de ’équation D.8 est aussi symétrique par rapport a cet
axe. De plus, la dérivée %F (p, z) est nulle pour z = 0. Par conséquent, nous n’avons a
déterminer F(p, z) que pour le quadrant [0,0] X [00, o0], la solution pour les z négatifs
étant donnée par F'(p, —z) = F(p, z). Pour ce domaine de résolution, la fonction de forme
() appropriée vaut 1 sur le rectangle [0,0] x [a, h] et O ailleurs.

Malheureusement, il est impossible de discrétiser directement ce domaine, puisqu’il
est infini. Nous le réduisons donc arbitrairement au rectangle [0, 0] x [a + d, h + d], avec
d suffisamment grand devant la longueur d’onde de de Broglie pour que la fonction enve-

loppe soit pratiquement nulle aux frontiéres z = h+d et p = a+ d. Pour notre simulation,



121

nous avons choisi de fixer d = 10.

Nous fixons sur les segments p = a + d et z = h + d du domaine de résolution la
condition de Dirichlet F(p,z) = 0. Sur les segments p = 0 et z = 0, nous fixons la
condition de Neumann VF(p, z) - n = 0, ol n est un vecteur unitaire perpendiculaire a
la frontiere. Cette réduction correspond au probléme d’évaluation des états électroniques
dans une boite quantique entourée d’une couche d’épaisseur d du matériau de la barriere
et enfoui dans un potentiel infini. Avec ces conditions aux limites, notre probléme est bien
posé et ne posseéde qu’un spectre discret de solutions. Nous cherchons a évaluer celle pour
laquelle la valeur propre € est minimale. La figure D.1 présente le maillage utilisé lors de

la résolution du probléme.

4 5 10 15 20 25 30

FIG. D.1 — Le maillage utilis¢ pour déterminer 1’état fondamental d’une boite quantique ;
la boite quantique est située dans la zone ombragée (2304 triangles au total)

Il est pertinent de noter que cette méthode ne permet de trouver que 1’état fondamental.
Si des états 1iés d’énergie supérieure sont voulus, alors une analyse tenant compte de la
dépendance de la fonction enveloppe en fonction de I’angle azimutal est nécessaire. En
effet, nous avons implicitement contraint la fonction d’onde & étre symétrique par rapport
au plan z = 0 et invariant par une rotation autour de 1’axe p = 0, d’abord en posant que la
partie radiale ©(f) est une constante et ensuite par notre choix des conditions aux limites
sur le domaine de résolution. Ce choix a été fait dans le but de simplifier le calcul de la

fonction enveloppe de 1’état fondamental, mais empéche la généralisation de la méthode
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de calcul.

Il est aussi intéressant de souligner que la méthode de résolution par éléments finis
surestime systématiquement la valeur propre calculée pour 1’état fondamental. Ceci s’ex-
plique par le fait que la fonction propre est exprimée dans un sous-espace vectoriel plus
petit que celui nécessaire pour réellement résoudre le probléme aux valeurs propres. La
fonction propre évaluée se trouve donc a étre contrainte a faire partie de ce sous-espace
vectoriel et sa valeur propre sera par conséquent toujours supérieure ou égale a la valeur

propre réelle.

D.3 Présentation des résultats

Afin de comparer les résultats obtenus analytiquement avec les résultats obtenus par la
méthode des éléments finis, nous avons aussi trouvé le premier €tat propre pour la fonction
de forme

Y(p,2) = Alp, a) + A(|z}, b) — 1 (D9)

avec A défini a 1’équation 3.6.

La différence entre 1’énergie calculée e/ pour le potentiel modifié et I’énergie calculée
e le potentiel réel est donnée a la figure D.2. Nous voyons que cette différence d’énergie
réelle Vp (eqr — €q) tend vers 0,017 meV, ce qui est clairement négligeable par rapport
a ’énergie de liaison de 1’état fondamental. Nous voyons aussi dans ce graphique que
la valeur de I’énergie calculée pour la fonction de forme séparable 2 est toujours plus
¢levée que celle calculée pour la fonction de forme (2. En effet, nous avons la relation
Q' (r) > Q(r) partout dans le domaine de résolution D, ce qui justifie cette observation.

Une comparaison entre le calcul analytique et le calcul par éléments finis pour le po-
tentiel réel est donnée a la figure D.3. Nous voyons qu’a peu de choses prés, la méthode
analytique avec la fonction de forme 2’ séparable donne le méme résultat que la méthode

numérique par €léments finis lorsque nous considérons un nombre suffisant de triangles
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0.018 T

0.017 o] [e] b

0.016 b

0.015 b

- sg) (meV)

0.014 - T

A

0.013+ b

0.012 b

0.011 L -
10 10° 10 10°
Nombre de triangles

F1G. D.2 — L’écart énergétique entre le calcul pour le potentiel réel et le potentiel modifié

-137

° o Calcul numérique pour le potentiel réel
- - - Calcul analytique pour le potentiel modifié

=138

-1381 b

-140f 1

=141 g

~142 g

-143} -

Energie de I'état fondamental (meV)

-144} o -

-145 . :

Nombre de triangles

F1G. D.3 — Comparaison entre les deux méthodes de calcul des états propres

~ 10%). Nous en concluons qu’il est tout a fait raisonnable d’utiliser cette approximation
q pp

dans le cadre de ce mémoire.
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Annexe E

Les fonctions de Airy

E.1 Définition

Les fonctions de Airy sont définies comme étant les deux solutions linéairement indé-

pendantes de 1’équation différentielle de Airy [38]

v —zy=0. (E.1)

E.2 Résolution de I’équation différentielle de Airy

Si nous appliquons la transformation de Fourier & chaque membre de I’équation E.1,
nous trouvons

—k*) —i = 0. (E.2)
Cette équation différentielle linéaire d’ordre 1 se résout analytiquement, et nous avons

. . k3

g(k) = g(0)e = . (E3)
En appliquant la transformation inverse de Fourier, nous retrouvons finalement

5(0) /+°° i(ke+ )

T) = —= e 3/ dk. E.4
y(z) N (E.4)

Si nous choisissons de normer la fonction y de telle fagon que fj;o y dz = 1, alors



125

nous avons §(0) = —— et

Ai(z) = y(a) = — / gl g (E.5)

T on

ol Ai(z) est la premiere fonction de Airy.

Lorsque z est réel, nous avons aussi [38]

Aifz) = 2 / " cos (kcc + %3) dk. (E.6)
0

™
E.3 La deuxiéme solution linéairement indépendante

La deuxiéme solution linéairement indépendante, notée Bi(z), ne s’exprime pas de

fagon générale sous une forme intégrale. Par contre, pour des valeurs de z < 0, nous

Bi(z) = %/Ooo (sin (k:c + %3> + exp <k:r: - ]f;>> dk. (E.7)

La figure E.1 présente le graphique des fonctions Ai(z) et Bi(z).

avons [38]

E.4 Interprétation physique

Lorsque z — 00, la fonction Bi(z) diverge trés rapidement. Si nous cherchons une
solution particulieére normée pour un domaine incluant le point z = +oc, alors il faut
nécessairement exclure la fonction Bi(z). Par contre, la fonction Ai(x) décroit environ
comme [38]

. 1 2, .3
Ai(z) ~ ——exp | —z|z]7 ). (E.8)
27z |x|% 3
Lorsque x — —o0, le couple de fonctions Ai(z) et Bi(z) se comporte un peu comme

le couple de fonctions cos(x) et sin(z), mais avec une fréquence et une amplitude variant
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F1G. E.1 — Les deux solutions linéairement indépendantes de 1’équation de Airy

en fonction de z. Plus précisément, nous avons lorsque « < 0 [38] les relations

Ai(z) ~

Bi(z) ~

1 T 2, 3
1 1 - 5 2 5 E9
Wiix‘z €08 (4 3|1}| ) ( )

1 T 2, .3
T sin{ — — =|z|2 | . E.10
o (5 - ut) ©10

=\
PN

Dans ce systéme, I’équivalent a I’onde plane e = cos(n) = 7 sin(n) est donc donné

par

Ai(n) £ iBi(n). (E.11)

I1 s’agit & une constante preés de I’onde émergente dans un potentiel linéaire propor-

tionnel a 7).



