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Resume

Ce travail de maitrise a pour objectif la creation d'un programme de simulation

Monte-Carlo adapte a 1'etude des proprietes de transport et de relaxation des porteurs

dans les structures a boites quantiques auto-assemblees.

Ces structures contenant a la fois des etats 3D 2D et OD, 11 est necessaire de realiser

un programme permettant de trailer Ie comportement des porteurs dans ces trois

types d'etats et de decrire les processus de collision ou de recombinaison permettant

aux porteurs de passer d'un etat a un autre.

Les resultats obtenus par simulation de 1'evolution temporelle de la distribution

des porteurs peuvent etre compares a des resultats experimentaux obtenus par des

etudes de la photoluminescence resolue en temps. Ainsi, on dispose d'une methode

permettant d'evaluer la justesse des modeles theoriques utilises.

La majorite des modelisations numeriques cher chant a reproduire les result ats des

experiences de photoluminescence resolue en temps sont basees sur la resolution d'un

systeme d'equations difFerentielles decrivant 1'evolution temporelle de la population

des divers niveaux. On cherche, a 1'aide du simulateur Monte-Carlo, a corriger cer-

taines faiblesses dans la description des etats 3D et 2D qui sont inherentes a la mod-

elisation par les equations d'evolution. Les modeles etudies sont simples, mais perme-

ttent de realiser rapidement quelques etudes. Cependant, on constate que les modeles

ainsi crees ne permettent pas de reproduire efficacement les donnees experimentales.

On peut par contre, dans 1'avenir, envisager la creation de modeles plus complets

dont la validite peut etre testee en les etudiant avec Ie programme MonteCarlo.
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Introduction

Grace a la methode de croissance par auto-assemblage, il est aujourd'hui possible de

fabriquer, avec un bon controle, des structures contenant des boites quantiques. Ces

dernieres sont des regions de la structure ou les porteurs sont confines quantiquement

dans toutes les directions. Ce confinement OD implique que les porteurs contenus

dans ces boites ne peuvent occuper qu'une serie de niveaux d'energie discrets.

Les importants effets quantiques responsables de cette discretisation de la den-

site d'etats pourraient permettre une amelioration considerable des performances

des divers dispositifs optoelectroniques. Une bonne comprehension des phenomenes

gerant Ie comportement des porteurs dans les boites quantiques ainsi qu'un bon

controle de leur fabrication permet d'envisager des applications technologiques fort

prometteuses pour la construction de lasers ou de detecteurs infrarouges, par exemple.

II est aussi possible d'imaginer des systemes de memoire ou de traitement quantique

de Pinformation bases sur les proprietes des boites quantiques.

D'un point de vue fondamental, les boites quantiques sont un probleme d'un grand

interet. En effet, alors que Ie comportement des porteurs dans les materiaux mas-

siques (sans confinement quantique) est bien compris, les phenomenes qui dominent

la relaxation des porteurs dans les systemes OD sont encore mal compris et suscitent

d'importants debats dans la communaute scientifique.

La recherche d'une modelisation numerique permettant une reproduction des re-

sultats experimentaux de photoluminescence resolue en temps, permettrait done de

mieux saisir Fimportance des difFerents processus pouvant intervenir dans ces struc-

tures. Une fois ces processus compris, la simulation numerique continue d'etre fort



utile pour 1'optimisation des parametres de la structure en vue d'ameliorer les per-

formances des diverses applications envisageables.

La methode Monte-Carlo [1] est presentement fort peu utilisee pour modeliser

1'evolution temporelle des porteurs dans les structures a boTtes quantiques et ce mal-

gre Ie fait qu'elle nous apparaisse comme etant la methode presentant Ie moins de

limitations quant aux modeles pouvant etre traites.

L'objectif fondamental de ce projet est done la creation d'un programme de simula-

tion Monte-Carlo adapte a 1'etude des structures a boites quantiques auto-assemblees.



Chapitre 1

La methode Monte-Carlo apliquee a

Petude du transport et de la

relaxation

1.1 Presentation du chapitre

Ce premier chapitre se veut une presentation generate de la methode Monte-Carlo

utilisee au cours de ce projet. On y explore 1'ensemble des idees de base sous-jacentes

a ce type de simulation. Bien que la description de la methode soit faite dans un

systeme 3D, la methode est aisement generalisable a des systemes ou il existe un

confinement quantique selon un ou plusieurs axes, comme on pourra Ie constater a

la section 1.5. On presente done id une vue d'ensemble de 1'algorithme Monte-Carlo

pour ensuite s'interesser plus specifiquement a ses divers elements essentiels.



1.2 Vue d'ensemble

La methode Monte-Carlo appliquee a 1'etude du transport et de la relaxation des

porteur offre de grandes ressemblances avec les algorithmes de dynamique moleculaire.

C'est, en effet, par une simulation directe de 1'evolution temporelle de 1'etat d'un

nombre restreint N de particules qu'on cherche a reproduire, a une erreur statistique

pres, Ie comportement d'une distribution reelle contenant Nr » N porteurs.

L'evolution des particules d'un systeme peut etre decrite par deux processus dis-

tincts: les libres parcours et les collisions.

Une particule evolue dans Ie temps en une succession de libres parcours de duree T,

au cours desquels son etat est modifie de fagon continue (par exemple par la presence

d'un champ electrique ou magnetique). La fin d'un de ces libres parcours est marquee

par un processus de diffusion (collision) qui, lui, change de maniere discontinue 1'etat

de la particule etudiee. On peut considerer, dans une meme simulation, 1'efFet de

plusieurs types de collisions avec des probabilites de realisation qui leurs sont propres.

On peut, par exemple, simuler un systeme ou les porteurs peuvent interagir avec divers

types de phonons en plus de collisionner entre eux.

L'ensemble d'un programme Monte-Carlo peut etre schematise de la fagon suivante:

IriitiaUsation
Definition des parametres I

,^-;_^—L
•IJ^I Evohition durant dt l||j

ISiTn'est pas ecoule|?i<if| Si T ecoule |{

llMlw^3?c(mril?S&;.r^

.1 Calcul des probabilites de collisions|

^_
Distribution Initiate^Premier temps de libre parcoursT |

icouleJ

Collision
I Choix du processus de collision|

fA,

:^.^.'^
Choix d'un nouveau T |

Figure 1.1: Schema de Palgorithme Monte-Carlo
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La section superieure du schema de la figure 1.1 decrit Pensemble des operations

necessaires a Pimtialisation qui est prealable a la realisation de la simulation pro-

prement dite. Dans cette etape d'initialisation, on definit d'abord les parametres de

la simulation. On regroupe id Pensemble des definitions permettant de decrire en-

tierement 1'environnement dans lequel evolueront les porteurs simules. Dans Ie cas

d'un semi-conducteur massique (probleme en 3D), il suffit de definir les proprietes

du materiau comme, par exemple, la masse effective des porteurs, la temperature a

laquelle Ie systeme est maintenu, les potentiels de deformation decrivant 1'interaction

des porteurs avec les phonons du cristal, etc. Cependant, si 1'on traite une struc-

ture plus complexe, comme par exemple un puits quantique, 11 faut aussi definir les

parametres propres au puits: les dimensions du puits, sa profondeur, 1'energie et les

fonctions d'ondes des differents niveaux pouvant etre occupes par les porteurs qui y

sont confines, etc. De plus, il faut, si cela s'avere necessaire, definir la valeur des

champs electriques ou magnetiques externes qui sont appliques sur Ie systeme.

Une fois Fensemble de ces informations connues, on peut calculer les probabilites

qu'un porteur dans un etat donne subisse une collision d'un type quelconque. Plus

de details sur Ie calcul de ces probabilites sont presentes a la section 1.4.2.

Pour debuter la simulation, on impose une distribution initiale des N porteurs

simules. On peut par exemple choisir une distribution thermique de leur energie ou

encore considerer une distribution initiate obtenue apres une excitation causee par

une impulsion laser.

Une fois la distribution initiate choisie, on selectionne Ie premier temps de libre

parcours de chacune des particules simulees. Ces temps de libre parcours sont generes

en utilisant la methode decrite en details a la section 1.3.2.

La simulation de 1'evolution temporelle des particules peut debuter une fois cette

initialisation completee. On discretise Ie temps en une serie d'intervalles tres courts de

duree AiL Durant chacun de ces elements de temps, on fait evoluer, selon les equations

du mouvement semi-classique (voir section 1.3.1), 1'etat de chacune des N particules

simulees. Si Ie libre parcours d'une particule ne se termine pas dans 1'intervalle /\t en

cours, son evolution du temps t a t -{- /\t sera purement semi-classique. Cependant,

si Ie libre parcours se termine, on doit alors considerer 1'effet de la collision qui y a



mis fin.

Le traitement des collisions necessite de selectionner stochastiquement, parmi les

processus consideres, celui qui est responsable de 1'interruption du libre parcours,

tout en respectant les probabilites propres a chacun des types de collision traites. La

fagon de realiser ce choix est expliquee a la section 1.4.1. On doit ensuite selectionner,

toujours stochastiquement, 1'etat final dans lequel se trouve la particule a la suite de

cette collision, puis generer, pour cette particule, un nouveau temps de libre parcours

pour la suite de la simulation.

1.3 Libre parcours

1.3.1 Evolution durant Ie libre parcours

L'evolution temporelle de la position et du vecteur d'onde d'un electron traite semi-

classiquement, sans champ magnetique externe, est decrite par les deux equations

suivantes [2]:

dr Hk
dt=m? (i'i

fii = -eJB> (L2)

ou E est Ie champ electrique externe applique au systeme.

Si au temps t Felectron est dans 1'etat semi-classique (r, k) on prouve aisement que,

dans un champ electrique externe constant, on a a la fin d'un intervalle At:

eE
k(t + A^) = fc(^) - r^lA^ (1.3)

r(t+At)=r(t)+^At-^(Af)2. (1.4)



Connaissant 1'etat initial de chacun des porteurs, on peut done, tout au long du

libre parcours, determiner son etat, en repetant la procedure dictee par les equations

1.3 et 1.4, jusqu'a ce que soit atteint Pintervalle de temps au cours duquel se termine

Ie libre parcours, c'est-a-dire au cours duquel survient une collision.

On peut voir sur la figure 1.2 un exemple des trajectoires suivies par deux particules

dans un champ electrique externe constant.

\

~(2S
Jl>

x x
Figure 1.2: Trajectoires dans Pespace k (a gauche) et dans 1'espace reel (a droite)

On note que dans Pespace reel, la particule se deplace selon des segments paraboliques

durant les libres parcours. Lorsqu'une collision (marquee d'un +) se produit, la direc-

tion de ce deplacement est modifiee par Ie changement de k. Les collisions n'affectant

pas la position d'une particule, les trajectoires dans 1'espace reel demeurent en tout

temps continues. Au contraire, dans 1'espace k, on remarque qu'au cours des libres

parcours revolution des composantes est lineaire dans Ie temps, tel que 1'indique

Pequation 1.3. Dans cet espace, les processus de collisions out pour effet de modifier

de fagon discontinue la valeur des composantes de k. Les lignes etroites sur la figure

1.2 reliant les valeurs avant et apres les collisions servent a faciliter Ie suivi d'une des

deux particules.
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1.3.2 Generation des temps de libre parcours

Un des points importants de Palgorithme Monte-Carlo est la generation stochastique

de temps de libre parcours respect ant les probabilites de collision propres a chacun

des processus. On doit generer initialement un premier temps de libre parcours pour

chacun des N porteurs simules, mais en plus, chaque fois qu'un de ces porteurs subit

une collision (a la fin du libre parcours), un nouveau temps doit etre choisi pour ce

porteur.

Connaissant P(k(t))dt, la probabilite totale qu'un electron de vecteur d'onde k

subisse une collision durant un inter valle de temps dt, on en deduit que la probabilite

qu'un electron ayant subit sa derniere collision au temps t = 0 n'en alt toujours pas

subi au temps t est

P.(k(t))=e-St.pWWt'. (1.5)

La probabilite que Ie libre parcours (qui suit immediatement la collision au temps

t = 0) soit de duree t est done la probabilite qu'il subisse une collision au temps t et

ce sans en avoir subi entre 0 et ^, soit

P^re(t)dt = P(k(t))e-^F<-k^dt'dt. (1.6)

Bien evidemment, la necessite de calculer 1'integrale presente dans 1'argument de

Pexponentielle (et ce chaque fois que Pon souhaite generer un temps de libre parcours),

rendrait tres lourds les calculs necessaires a la simulation. Cependant, on note que

pour une probabilite de collision constante P(k(t)) = F, 1'equation 1.6 se reduit a

Piibre(t)dt = re-rtdt. (1.7)

On peut exploiter cette simplification en introduisant dans la simulation, un pro-

cessus de collision que 1'on appelle self-scattering [3, 4] et auquel on accorde une

probabilite de realisation valant :

P.^(k(t))=F-P(k(t)) (1.8)



ce qui entraine qu'en incluant Ie self-scattering parmi les processus de collision, on a

une nouvelle probabilite totale de collision qui vaut Pgeif(k(t)) + P(k(t)) = F.

Si Ron s'assure que T > P(k(t)) V k{t), on surevalue constamment Ie taux total de

collisions. Cette sur-evaluation systematique peut cependant etre compensee si les

evenements de collision cause par Pintroduction du self-scattering ne modifient pas

1'etat du porteur qui Ie subit. Dans ce cas, Ie fait de realiser une collision due au

self-scattering est equivalent a ne pas subir de collision du tout. On verra avec un

peu plus de details comment trailer Ie self-scattering a la section 1.4.1.

Avec cette nouvelle probabilite totale de collision, qui est constante grace a 1'inclusion

du self-scattering, il nous est possible de generer stochastiquement des temps qui re-

spectent la distribution 1.7 normalisee sur 1'intervalle [0:oo]. On utilise pour cela un

generateur de nombres pseudo-aleatoires repartis uniformement sur Pmtervalle [0:1]

pour lequel on a une probabilite P(r)dr de choisir un nombre compris entre r et r+dr

qui est simplement donnee par P(r)dr = dr.

En effet, on peut associer au nombre aleatoire r, une valeur de temps de libre par-

cours t(r) choisie de fagon a ce que la distribution de probabilite Pnbre soit reproduite.

On a alors [4]:

P{r')dr' = dr' = Piibre(t')dt'

dr' = r = I Pnbre(t')dt' = -e-rt^ + 1
0 JO

t(r)=-^n(l-r).

Compte tenu que r est distibue uniformement on utilise plutot la forme

t(r)=-^(r). (1.9)

Au temps t = 0, on genere pour chacun des N porteurs simules un nombre aleatoire

r, auquel on peut associer une duree t(r) de chacun des premiers libres parcours. Puis,

9



lorsqu'un des porteurs subit une collision, on doit choisir un nouveau temps pour ce

dernier, toujours en utilisant 1'equation 1.9.

1.4 Collisions

1.4.1 Choix cTun processus

Supposons une simulation au cours de laquelle m processus de diffusion differents

peuvent se produire. A chacun de ces processus est associe une probabilite Pi(k) qui

depend du vecteur d'onde k de Felectron. II faut, lorsque se termine un libre parcours,

selectionner stochastiquement Ie processus responsable de la diffusion ayant mis fin

a ce libre parcours [4]. Ce choix doit, bien evidemment respecter les probabilites

considerees et trailer aussi Ie self-scattering, dont il fut brievement question a la

section 1.3.2.

La figure 1.3 permet de comprendre aisement la methode utilisee.

rr

r

PI+P1+1-2+P3+...+P^P,

PI+Pl+l-2+P3+...^-i

PI+P.

r^r

Figure 1.3: Choix d'un processus de collision
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On doit choisir un nombre aleatoire r compris entre 0 et 1, suivant une distribution

uniforme. En Ie multipliant par F (la probabilite totale de collision incluant Ie self-

scattering), on obtient evidemment un nombre tire aleatoirement entre 0 et T et

reparti uniformement sur cet intervalle (axe y de la fig. 1.3). L'electron est, au

moment de la collision, dans un etat k (axe x de la fig. 1.3) connu. Lorsque r • f

donne une valeur situee entre Y^Q Pz(k) et Y^Q Pi{k) (ou Po(fc) = 0), Ie processus
numerote m est choisi. Par exemple, dans la figure, si Ie nombre 7-1 est tire, Ie

processus selectionne et celui numerote m, si r^ est tire, c'est plutot Ie processus 2

qui est retenu. Ainsi, la probabilite qu'un electron de vecteur d'onde k subisse une

collision de type i durant un intervalle dt est donnee par Ie produit de la probabilite

totale de faire une collision (Tdt) et de la probabilite ( pi^-) de choisir un r • F
correspondant au processus i. On a bien

(Fdt) • (^^ = P,(k)dt.

Lorsque S^o^W < r ' ^ < ^' on choisit Ie self-scattering comme processus de

diffusion laissant ainsi la particule dans 1'etat qu'elle occupait avant la collision. En

pratique, la particule ne subit done pas de diffusion. Consequemment, la probabilite

totale de faire une collision reelle (excluant Ie processus fictif qu'est Ie self-scattering)

est donnee par la probabilite totale de faire une collision (Tdt) moins celle qu'il s'agisse

de self-scattering (voir Pequation 1.8), soit

(Tdt) - (Fdt) ^^fcl^ = (Fdt) - F - ^ P,(fc)) A = ^ P,(fc)dt.
1=0 / z=0

II est done possible de simplifier grandement les calculs des temps de libre parcours

en introduisant Ie self-scattering. On peut faire cela sans afFecter Ie comportement

des electrons simules puisque les probabilites qu'ils subissent une collision d5un type

particulier demeurent les memes en presence de self-scattering.

Cependant, Ie traitement de ces processus fictifs requiere tout de meme un temps de

calcul qui peut devenir imporatant s'ils sont trop nombreux. Bien que la valeur de F

choisie soit sans efFet sur Ie resultat des simulations, il est avantageux de la minimiser

11



pour ainsi reduire reduire Ie nombre d'evenements de self-scattering.

1.4.2 Calcul des temps de collision

La realisation d'une simulation Monte-Carlo necessite la connaissance de 1'ensemble

des probabilites de collisions Pz(k). On doit done etre en mesure de calculer ces

dernieres.

Ces valeurs peuvent etre obtenues, du moins au deuxieme ordre dans la theorie

des perturbations, par la regle d'or de Fermi qui nous indique que la probabilite

de transition par unite de temps d'un etat initial |m) vers un etat final \n) due

a Fexistence d'un phenomene perturbatif decrit par un terme d'interaction V dans

Fhamiltonien, est donnee par [5]:

Pmn=2^\(n\V\m)\25(E, - E^), (1.10)

ou En et Em sont les energies respectives du systeme dans les etats \n) et m).

Consequemment, la probabilite totale due a V de difFuser hors de 1'etat |m} est

obtenue en sommant sur tous les etats finaux possibles:

P^=-^Y,\{n \V\ m)\2S(En - E^~). (1.11)
n

Dans certains cas simples, Pm peut etre connue analytiquement mais, en regle

generate, ce n'est pas Ie cas. II peut done s'averer necessaire de realiser numeriquement

les integrales et d'en stocker Ie resultat dans un tableau auquel on se referrera en corn's

de simulation.

Le principal type de diffusion utilise dans nos simulations est Pinteraction entre

les electrons et Ie reseau par 1'echange de phonons; processus auquel on s'interesse

brievement id dans un exemple simple.
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On suppose pour Pinteraction electron-phonon, un hamiltonien de la forme [6]:

He-ph = Yj[a{q}e-iq-ra\ + ^(q)eiq'ra,] (1.12)
9

ou a^ est Poperateur de creation d'un phonon dans Ie mode g, Oi*(q) quantifie la force

de 1'interaction et r est la position de Pelectron en premiere quantification. En efFet,

sous cette forme, seule la partie phononique de Phamiltonien est traitee en seconde

quantification.

Par exemple, si Ron suppose une bande de phonons optiques polaires sans dispersion

(c.-a-d.: Lo(q) = cjop), dans 1'approximation de Frolich [7], on a:

.2

|Q'(g)|2=27T^,-^, (1.13)

ou €p est defini par rapport aux permitivites statique CQ et haute frequence Coo par:

J- = -3- — —. Dans un echantillon 3D de volume ^, en supposant que les etats
6p 600 CO

electroniques peuvent etre representes par une onde plane

^(r) = ^e-tfe-, (1.14)

F equation 1.11 devient:

Pk=^Y,^\^k,(r)\H^\^(r)}\'8(E(kf)+huj^,-E(k)). (1.15)
kf q

h2k2En supposant une bande parabolique E(k) = ^-^ avec une masse effective m*,

on obtient les deux termes suivants, un representant 1'absorption par 1'electron d'un

phonon optique et Ie second 1'emission d'un phonon optique [9]:

ujope 2m*p ^ "up" ••" j^

H2er,k

k + k,
k — kf

x[NOP ^ absorption , (1.16)
Nnr, + 1 emissionop

huo'o ~\-1

ou Nop = I ekBT — 11 est Ie nombre de phonons presents a la temperature T

d'operation, tel que prescrit par la statistique de Bose-Einstein. Dans beaucoup
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de simulations, on considere en effet que Ie systeme est en interaction avec un bain

de phonons dont la population est toujours thermique. On ne considere pas les varia-

tions de la distribution de phonons due a Pabsorption ou 1'emission de phonons par les

porteurs en supposant que Ie retour a 1'equilibre de cette distribution se fait extreme-

ment rapidement. Cependant, il est possible de trailer les effets d'une distribution

non-thermique de phonons.

La norme du vecteur kf presente dans Pequation 1.16 est obtenue directement par

1'application de la loi de conservation de 1'energie.

II est a noter que Ie resultat de 1'equation 1.16 est obtenu sans considerer 1'efFet du

reseau qui introduit une dispersion de 1'enegie des phonons optiques lorsque 1'on se

rapproche du bord de la premiere zone de Brillouin. Cependant, compte tenu que

1'interaction diminue en -^ (voir eq. 1.13), cette effet ne joue pas de role important,

puisque les phonons a q petit sont ceux dont Pechange est favorise statistiquement. De

plus, Ie fait que q < k+kf en raison de la conservation de la quantite de mouvement

(implicitement presente dans 1'equation 1.15) entraine que seuls les phonons de faible

q sont reellement impliques dans les simulations, a moins d'avoir un tres fort champ

electrique ou une distribution initiale excitee a tres haute energie permettant alors

a des porteurs d'atteindre un vecteur d'onde de norme k elevee. Par exemple, dans

les experiences de photoluminescence que 1'on decrit aux sections 3 et 4, 1'energie des

photons qui excite les porteurs dans Ie GaAs est de 1,67 eV. En considerant un gap

de 1.43 eV, 1'energie initiale des porteurs dans la bande de conduction est inferieure

a 0.24 eV. Un rapide calcul nous indique qu'a cette valeur d'energie les electrons out

un vecteur d'onde de norme k w 0.12^ ce qui est assez loin du bord de la premiere

zone de Brillouin pour ne pas avoir ^ se soucier des problemes pouvant survenir pres

de cette zone.

Le resultat obtenu a 1'equation 1.16 est presente id a titre d'exemple, les autres

calculs de probabilites sont plutot presentes dans chacune des sections ou les processus

correspondants sont introduits dans Ie simulateur.

La description des processus impliquant les phonons de la branche acoustique sont

toujours decrit par I'hamiltonien 1.12. Par contre, on se place id dans 1'approximation

du potentiel de deformation, ou, en consider ant une branche acoustique isotrope avec
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une vitesse du son constante Cg (c-a-d uj(q) = €5^), on a cette fois [6]:

Kg)12=2^M<?)- (L17)

ou D est Ie potentiel de deformation pour les electrons et p est la densite de masse

du materiau.

Bien evidemment, la diffusion porteur-porteur 8 est quant a elle decrite par Ie

potentiel coulombien :

^M-—.1-- (1.18)
47rer

1.4.3 Selection d?un etat final

Une fois que la selection d'un type de collision a ete faite, il faut determiner stochas-

tiquement dans quel etat, kf, 1'electron se retouve apres cette collision. La probabilite

de diffusion d'un etat initial k vers un etat kf est simplement donnee par

P(k,kf) = -^ \(^k, \V\lpk}\2S(Ef,n^-Ewale)- (1.19)

II est done aise de selectionner 1'etat final, en utilisant la methode de rejet [4],

permettant la generation de nombres aleatoires selon une distribution de probabilite

quelconque.
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La methode est decrite par la figure suivante:

Pmax

r^fmax

a

Figure 1.4: Methode de rejet

La generation de valeurs de rr, une variable quelconque, respectant la distribution de

probabilite P(x) se fait en generant deux nombres aleatoires repartis uniformement

entre 0 et 1. Le premier est utilise pour choisir une valeur de re, dans 1'intervalle

[a, b] etudie. Cela se fait aisement en associant au nombre aleatoire r^ une valeur

de re = a + (& — a)ra;. Par la suite on tire un deuxieme nombre aleatoire r qui,

multiplie par la valeur maximale que peut prendre P sur 1'intervalle, nous donne

un nombre compris entre 0 et Pmax- Si ce nombre est superieur a P(x) evaluee au

point x selectionne prealablement, la valeur de x est rejetee (voir x^ sur la figure)

et on reprend Ie processus en tirant une nouvelle valeur de re, si par contre, elle est

inferieure a P(x) la valeur de x est conservee (voir x^, sur la figure). Ainsi comme les

probabilites de generer un x et un rPmax donnes sont uniformes, les valeurs de x sont

bien generees suivant la distribution P(x).

Bien entendu, 1'application de cette technique necessite que les x possibles soient
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limites a un intervalle fini. Dans un cas pratique ou x n'est pas borne, mats que P (x)

tend vers zero lorsque x tend vers Pinfini, il est possible d'imposer artificiellement

une valeur de coupure au-dessus de laquelle on considere la probabilite comme etant

strictement nulle.

II est evidemment possible d'adapter la methode pour choisir des couples de valeurs

(a;, y) selon un distribution de probabilite P(rc, T/), en generant une valeur de x et une

de y et en rejetant ou en acceptant ce couple selon la valeur de P(x, y).

Dans Ie cas particulier de Pinteraction entre les electrons et les phonons optiques

polaires, tel que presente a la section 1.4.2, la norme de kf est fixee par la conservation

de 1'energie, car tous les phonons optiques out la meme frequence. Par consequent, Ie

choix de 1'etat final se reduit au choix des deux angles determinant 1'orientation de

kf. Les probabilites de transfert d'un etat ki vers un etat kf sont proportionnelles

a:

P(fe.,^)a^=,, \,,. (1.20)q2 ~ \kf-k 12"
I

On efFectue une rotation des axes afin d'obtenir un referentiel ou ki =

/ 0 \

\ ki I
qui simplifie Ie calcul.

, ce

sum cos p\
En definissant les angles a et /3 tels que fey = kf \ sin o/ sin /3 , on trouve que,

cos a I
pour un vecteur d'onde initial ki donne, la distribution de probabilite des angles

finaux a et /3 est:

1
[a, ,3) da d/3 = -^ — -^ — 77-,——-smadad/3. (1.:
., ^ ^^ ^ ^ _^_ ^ _ ^^ ^g ^

On note que, compte tenu de Pindependance de P envers 1'angle /3, cet angle sera

reparti uniformement sur 1'intervalle [0,27r] et pourra aisement etre selectionne en

choisissant un nombre aleatoire r distribue uniformement entre 0 et 1 et en Ie multi-
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pliant par 2?r. Quant a 1'angle a, la distribution de probabilite est sensiblement plus

complexe. En appliquant la technique utilisee pour la generation des temps de libre

parcours (section 1.3.2), on obtient [9], en normalisant la distribution de probabilite

P(a) = J,,2" P(a, /3) dfS,

rdr'=r^CPW^
=r= ~f;P(a')da'

ln(A;f + k'J - 2kikf cos a(r)) - ln(^2 + k'j. - 2kikf)
= ln(A;? + k] + 2A^) - ln(A;? + ^ - 2kikf)

(i+/)-(i+2/r
cosa=^ — — — ^——, (1.;

ou / = ^2^2^ k • On peut done generer les angles a finaux a 1'aide d'un simple

generateur de nombres aleatoires uniformement repartis entre 0 et 1. Dans un cas

plus complexe il n'est pas necessairement possible de generer les angles de cette fa^on

simple et on doit alors faire appel a la methode de rejet decrite precedemment.

Connaissant I'orientation de kf par rapport a ki ainsi que sa norme (par conserva-

tion de 1'energie), on dispose d'une methode permettant de generer stochastiquement

1'etat final d'un electron apres une collision, tout en respectant la distribution de

probabilite obtenue par la regle d'or de Fermi.

1.4.4 Principe d'exclusion de Pauli

Le taux de transition donne par 1'equation 1.10 ne tient pas compte de la possibilite

que Fetat final soit deja occupe par un autre fermion, auquel cas la transition est

interdite par Ie principe de Pauli. II est cependant aise de pallier cette lacune. En

effet, puisque Ron connait, de par la nature meme de la methode Monte-Carlo, la

distribution de tous les porteurs et ce a tout moment de la simulation, une methode

simple nous permet de trailer Ie principe d'exclusion de Pauli [10]. Lorsqu'on Ie

considere, Ie taux de transition d'une particule dans 1'etat initial ki vers un etat final
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kf devient:

P(kf, fe.) = ^ |(^(r) \V\ ^.(r))|2 [1 - F(fe/)]<5(£;/ - E.), (1.23)

ou F(kf) est Poccupation de 1'etat final soit occupe et done l—F(kf) est la probabilite
de Ie trouver disponible. F(kf) n'est pas necessairement une distribution de Fermi-

Dirac, puisque Ie systeme peut etre hors d'equilibre au cours d'une simulation.

Or, puisque la methode de simulation telle qu'elle a ete presentee permettait de

decrire correctement les taux de collisions donnes par

P(kf,k,) = ^ |(^(r) |y|^.(r))|25(^ - £•,),

il suffit d'ajouter a la fin de chaque collision une verification de la disponibilite de

1'etat. Lorsque toute la procedure de collision est completee, on evalue F(kf) en

comptant Ie nombre Nin de particules simulees presentes dans un element de volume

de 1'espace reciproque AA;a;AA;yAA;2. Or, cet element de volume peut contenir, en

tenant compte du spin, un maximum de 2 c^s/y Particules reelles. Puisque I5 on

simule avec un nombre de porteurs sensiblement plus petit que Ie nombre reel de

porteurs dont on souhaite reproduire Ie comportement, chacun des N porteurs simules

represente en fait un nombre N^£L de porteurs libres, ou Nreei est Ie nombre total

de porteurs libres dont on cherche ^ simuler Ie comportement. Consequemment, Ie

nombre maximal de porteurs simules permis dans 1'element de volume est :

N^ = ^k^k^__N^
lm" =' (2^)3 ^^,/y ^

L'occupation de 1'etat final est alors donnee par F(kf) = -^m-. On tire apres chaque

collision, un nombre aleatoire r compris entre 0 et 1. Si r est inferieur a 1 — F{kf),

la collision est acceptee et Ie porteur se retrouve dans 1 et at kf, cependant si r est

superieur a 1 — F(kf) la collision est refusee et la particule subit un self-scattering

demeurant done dans Petat ki. La collision sera done acceptee avec la probabilite

l—F(kf). De cette fa^on, durant la simulation la probabilite totale qu'un des porteurs

simules se trouvant dans 1'etat ki diffuse vers Petat kf esi donnee par la probabilite de
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collision obtenue sans Papplication du principe de Pauli, multipliee par la probabilite

que la collision soit acceptee au cours de la procedure que 1'on vient de decrire et on

reproduit done 1'equation 1.23.

Cette fagon d'appliquer Ie principe de Pauli ne necessite pas d'introduire une vari-

able definissant Ie spin des porteurs simules. Dans un systeme reel ou un etat est

deja occupe par un porteur de spin donne Q', les autres porteurs de spin a out un

probabilite nulle de diffuser vers cet etat alors que ceux de spin —a ne sont pas af-

fectes par la presence du porteur dans Petal Pour une distribution non-polarisee en

spin et pour des collisions independantes du spin, la moitie des porteurs peuvent done

diffuser vers cet etat. Dans la simulation Monte-Carlo, chacun des porteurs simules a

une chance sur deux que sa diffusion vers cet etat soit acceptee. Statistiquement, on

reproduit done Ie comportement en acceptant les diffusions une fois sur deux plutot

qu'en acceptant la diffusion de seulement un porteur sur deux.

Puisque, dans Ie calcul de 1'occupation, on associe chacun des porteurs simules a

une distribution uniforme de porteurs reels comprise dans un element AA;a;AA;yAA;^,

il est important que cet element de volume de Pespace en k soit suffisament petit

pour permettre une bonne resolution en k. Cependant, si ces elements deviennent

trop petits, Ie nombre restreint de porteurs simules peut entramer des erreurs dans

la simulation. En effet, une collision menant vers un etat kf est toujours acceptee

si Pelement Akx^ky/\kz comprenant kf est vide et par consequent, meme lorsque la

discretisation est tres petite, il est toujours possible d'accueillir au moins un porteur

simule par element /^kx^kyAkz. Sur un volume G de Pespace k il est done possi-

ble d'en accueillir ^fc^A^,Afc. • Prenons Par exemple un volume G = 1008^- qui peut

done contenir un maximum de 100 porteurs reels. Si on utilise une discretisation

Akx^ky/^k^ = 8^-, 11 est possible d'y accueillir ^^^ = 100 porteurs simules qui

representent un nombre 100NJjyL > 100 de porteurs reels. Cette discretisation trop

petite permet a un nombre trop grand de porteurs d'etre contenus dans un meme vol-

ume G de 1'espace k. Le choix d'une bonne discretisation est done difficile a realiser.

La fa^on la plus simple de Ie faire est probablement par essai et erreur sur une distri-

bution a Pequilibre thermique avec un bain de phonons. Connaissant la distribution

theorique (Fermi-Dirac) a la temperature du bain de phonon, on peut rechercher la
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plus petite discretisation permettant d'obtenir un distribution electronique simulee

qui, dans 1'etat stationnaire, reproduit bien celle de Fermi-Dirac.

II est aussi possible d'envisager, dans une description semi-classique ou les porteurs

sont localises, de faire une application locale du principe de Pauli. En definissant

1'etat non pas seulement par son vecteur d'onde, mais aussi par sa position. On peut

alors discretiser Ie systeme a la fois dans 1'espace k et dans 1'espace reel. Cependant,

pour s'assurer d'une occupation suffisante de chacun de ces elements de 1'espace de

phase, Ie nombre de porteurs simules requis peut devenir tres grand, rendant ainsi la

simulation tres longue a realiser.

Puisque Papplication du principe de Pauli fait que les probabilites de collision depen-

dent de la distribution instantanee des porteurs, il devient imperatif d'utiliser des

inter valles A^ tres courts. En effet, si plusieurs porteurs subissent une collision, elles

ne sont pas necessairement traitees d'un fagon ordonnee correctement dans Ie temps,

ce qui, si un grand nombre de collisions se produit effectivement durant un inter valle

peut avoir des consequences importantes. II est done necessaire de s'assurer que Ie

nombre de collisions qui surviennent par intervalle A^ ne soit pas beaucoup plus grand

que 1 en moyenne.

II est a noter que, lorsque 1 on travaille avec des densites de porteurs relativement

faibles, il est possible de ne pas considerer du tout Ie principe de Pauli, ce qui simplifie

grandement la simulation.

1.5 Generalisation en dimension inferieure a 3

Le confinement des porteurs selon un ou plusieurs axes donnant naissance a des

niveaux d'energie discrets implique evidemment des modifications a la methode telle

qu'elle a ete definie en trois dimensions. On considere que, dans les directions ou

il n'y a pas de confinement, on peut continuer de trailer Ie mouvement durant les

libres parcours a 1'aide des equations semi-classiques (eq. 1.1 et eq. 1.2). Cependant

selon les axes de confinement, les variables continues k doivent etre remplacees par

un ensemble discrets de sous-bandes n. Le niveau n occupe par un porteur ne peut
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^tre change que par un processus de collisions et demeure done Ie meme tout au long

d'un libre parcours.

La regle d'or de Fermi (eq. 1.10) doit done etre maintenant calculee entre chaque

couple (m, n) de sous-bandes, puisque chacun de ces niveaux est decrit par une fonc-

tion d'onde difFerente. Par exemple en 2 dimensions (confinement selon z), 11 faut

maintenant pour chaque processus de collision, connaitre 1'ensemble des probabilites

de transfert d'un etat defini par (kx^ky,) et la sous-bande m vers 1'etat (kx^ky^) et la

sous-bande n:

P[(kf,m),(k,,n)] = ^ |(^^)(r) |V| ^,n)(r))\2 S(E, - E,).

La procedure de traitement des collisions est exactement la meme sauf que 1'on

traite les transferts vers chacune des sous-bandes finales comme etant des processus

distincts. Le choix du processus responsable de la collision (voir sec. 1.4.1) devient

en fait un choix simultane du processus responsable de la collision ainsi que de la

sous-bande finale. Le choix des composantes de k dans les directions non-confinees

est realise quant a lui dans Ie choix de 1'etat final en utilisant la methode presentee a

la section 1.4.3.
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Chapitre 2

Simulations preliminaires

2.1 Presentation du chapitre

Afin de mieux cerner les possibilites offertes par la methode Monte-Carlo, on presente

dans ce deuxieme chapitre quelques simulations simples. On y donne des exemples des

types de mesures qui peuvent etre effectuees sur la distribution en cours de simulation.

L'etude de ces modeles simples permet aussi de verifier Ie bon fonctionnement du

simulateur tout au cours de son developpement.

2.2 Modele de Drude en 3D

Le modele de Drude etant fort simple, il est tout indique de debuter la construction

du simulateur Monte-Carlo par Petude de ce modele [2]. Puisque Ie comportement

des electrons au cours des libres parcours n'a pas a ^tre modifie pour Ie traitement

de modeles de collisions plus complexes, une verification de la concordance entre

les previsions theoriques et les resultats de simulation obtenus avec Ie modele de

Drude permet de s'assurer du bon fonctionnement d'une grande partie du programme.

En efFet, seules les probabilites associees aux divers evenements de collisions seront

changees pour passer d3 un modele a un autre.
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Dans Ie cadre du modele de Drude, on a a trailer un type unique de collision dont

la probabilite T = L est independante de 1'etat de 1'electron. Par consequent, il n'est

pas necessaire d'introduire Ie self-scattering, puisque Ie temps de collision est constant

(voir section 1.3.2). De plus, il n'est bien evidemment pas necessaire de selectionner

Ie type de collision (1.4.1) puisqu'un seul processus existe.

Le choix du vecteur d'onde kf d'un electron apres une collision est realise en choisis-

sant d'abord sa norme kf. Cette derniere est selectionnee stochastiquement, suivant la

distribution de Maxwell-Boltzmann (on neglige completement Ie principe d'exclusion

de Pauli):

h2k2f/2m*

P{kf) o.k] e~ kbT , (2.1)

en utilisant la methode de rejet (1.4.3). La collision a la Drude etant isotrope, Ie choix

sin a cos P \
des deux angles decrivant Porientation de kf = kf sin a sin P se fait aisement.

cos a I
En effet, la distribution de probabilite P(kf) etant independante des angles, on a

P(a, (3) da d? oc sin a da d?. (2.2)

On peut done choisir /3 en tirant un nombre aleatoire reparti uniformement entre 0

et 27T, alors que a peut etre choisi stochastiquement en associant une valeur de a a

un r (choisi aleatoirement entre 0 et 1), de la fagon suivante

cos(o') = 1 - 2r, (2.3)

puisque sin a da = d(cosa), ce qui implique que cos a est reparti uniformement sur

toute la plage des valeurs qu'il peut prendre, soit [—1, 1].

Ce resultat est generalisable a toutes les collisions isotropes en 3D. L'angle /3 est

reparti uniformement sur 1'intervalle [0 , 2^] alors que c'est plutot cos (a) qui est

reparti uniformement sur 1'intervalle [-1 , 1].
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2.2.1 Derive

On peut, en premier lieu, verifier qu'il s'etablit bien un courant de derive, lorsque

les electrons sont soumis a un champ electrique externe. Pour ce faire, on calcule

simplement la valeur moyenne de la vitesse ^ dans la direction parallele au champ

electrique. Les resultats de cette sous-section sont obtenus avec un temps de collision

T = 1 • 10 s et une masse effective appropriee aux electrons dans Ie GaAs m* =

0.067mo, ou mo est la masse au repos d un electron. Une valeur tres elevee de r est

choisie car elle permet d'obtenir une vitesse de derive elevee dans 1'etat stationnaire

permettant ainsi de simuler avec un petit nombre de porteurs, sans que les fluctuations

statistiques n'afFectent Ie resultat de fagon trop importante.

Vitesse de derive pour un champ electrique E = 30 V/m

'^ 7.5

-5 6.5

^
5.5

+ +^-rt +^+^^ ^ff^^+++ ' .. •. +'+^. +'T+

54-
10-6 10" 10" 10"

Temps (s)

Figure 2.1: Vitesse de derive en fonction du temps

La presence d'un nombre limite de porteurs dans la simulation entraine en efFet des

fluctuations statistiques, plus ou moins importantes, de la vitesse moyenne, tel que

1'on peut Ie constater a la figure 2.1 presentant la valeur de la vitesse moyenne en

fonction du temps pour un champ electrique externe de 30 V/m. De plus, dans les

simulations presentees ici, la distribution initiale est une distribution thermique et

done de vitesse moyenne nulle. II faut alors un certain temps avant que s'etablisse Ie

regime stationnaire, ou 1'on observe effectivement une vitesse moyenne non-nulle.
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La figure 2.2 presente la vitesse de derive, pour plusieurs simulations realisees avec

des valeurs differentes du champ electrique applique. Les points sont obtenus en

moyennant les valeurs calculees sur toute la plage de temps ou nous sommes en

regime stationnaire. Par exemple, sur les resultats de la figure 2.1, on moyenne entre

10 et 10-3 sec. On a aussi trace la droite correspondant au resultat theorique prevu

par Ie modele de Drude [2]
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Figure 2.2: Vitesse de derive en fonction du champ electrique

On note, pour les 10 points presentes, 1'excellente correspondance entre les valeurs

theoriques et celles obtenues par simulation et ce, dans toute la gamme de champ

electrique couverte.

Les barres d'erreurs incluses dans ce graphique representent 1'ecart type des valeurs

de vitesses moyennes obtenues avec seulement 4000 porteurs simules. L'erreur relative

varie de 40% a champ electrique faible a environ 1.6% pour les valeurs de champ les

plus elevees. Evidemment, Ie fait de changer Ie nombre de porteurs affecte 1'erreur

statistique sur les valeurs moyennes. II ne faut done pas considerer cette erreur comme
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inherente aux simulations Monte-Carlo, puisqu'elle peut etre reduite en augmentant

Ie nombre de particules simulees.

II faut aussi savoir que 1'absence de corrections relativistes dans Ie programme de

simulation entraine que, pour des valeurs de champ plus elevees que celle presentees

id, la vitesse moyenne des porteurs excederait la vitesse de la lumiere. Le fait d'avoir

utilise un temps de collision tres long dans cette serie de simulation est responsable du

fait que ces valeurs de vitesses sont atteintes pour des champs electriques relativement

faibles.

Un autre effet important qu'il est possible d'etudier est la dissipation d'energie

par Ie systeme. On peut determine! la puissance totale dissipee, en additionnant,

1'energie perdue ou gagnee chaque fois qu'un electron subit une collision. En divisant

cette somme par la duree totale de la simulation et Ie nombre d'electrons simules, on

obtient la puissance moyenne par electron dissipee par Ie systeme. On peut voir a la

figure 2.3, la comparaison entre les valeurs ainsi obtenues et la prediction theorique

du modele de Dmde [2]

P = €lE2.
m*

(2.5)

Effet Joule
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Figure 2.3: Puissance dissipee en fonction du champ electrique
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Encore une fois, la simulation reproduit tres bien Ie comportement attendu sur

toute la plage de champ etudiee.

On a aussi acces, tout au long de la simulation, a la distribution electronique,

On peut done s'interesser a la distribution en k dans Ie regime stationnaire, pour

constater Peffet du champ electrique sur cette derniere.

Distributions en regime stationnaire

E= 10^(V/m)
1= 10^(V/m) x

E=5x10~^(V/m) ^
E= 10"' (V/m) a

Composante de k dans la direction du champ electrique (10U cm"'}

Figure 2.4: Distributions stationnaires pour plusieurs valeurs du champ electrique

On note, sur la figure 2.4, que pour les deux valeurs les plus faibles du champ elec-

trique (E = 1 • 10~3V/m eiE = 1 • 10~2V/m), on reste dans un regime lineaire ou

la distribution demeure gaussienne mats presente un leger decalage en k qui donne

naissance au courant de derive. Cependant, V augment ation du champ electrique

entraine Papparition d'efFets non-lineaires, c'est-a-dire une deformation de la distri-

bution plutot qu'un simple decalage en energie de cette derniere. On voit alors se

developper une queue a haute energie.
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2.2.2 Diffusion

En plus des phenomenes causes par 1'application d'un champ electrique externe, il

est possible d'etudier Ie comportement des electrons a champ electrique nul. Dans

ce cas, seule la diffusion joue un role, puisqu'aucun mecanisme ne permet alors

Petablissement d'un courant de derive.

A champ mil, la distribution devrait respecter Pequation de diffusion suivante en

ID:

9n(x,t) _ ^92n(x,t)
~Qt~ ~ " 9x2 • {^

Le calcul du deuxieme moment de cette distribution nous permet d'obtenir la valeur

du coefficient de diffusion [4], puisque, avec N defini comme Ie nombre total de por-

teurs

{(x-(x))2} = -^ I x2n(x,t)dx

d {(x -{x})2} ^ D I- ^yr^t)_
dt N j w 9x2

d((.-^)Y) ^ ^(_f9n^^
dt N \ J Qx ~w^y

d((x-(x))2) 2D
dt N n(x,t)dx

D=^{(. -W2). (2.7)

En realisant Ie calcul du deuxieme moment de la distribution et ce pour plusieurs

valeurs du temps de collision r et de la temperature T, il nous est possible de verifier

la relation d'Einstein liant la mobilite au coefficient de diffusion [2]

er eD
p,=

m* kpT
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D=
kaTr

m"
(2.8)

Les resultats de simulations sont presentes a la figure 2.5 dans laquelle on a aussi

inclus les previsions theoriques pour les 4 temperatures etudiees.

10
Coefficient de diffusion D en fonction du temps de collision pour plusieurs temperatures

11

10"

Figure 2.5: Verification de la relation d'Einstein

On voit clairement que, pour 1'ensemble des points calcules, la relation d'Einstein

est respectee par les resultats de simulation.

On peut done conclure, a la lumiere de ces resultats et de ceux de la sous-section

precedente, que la description de 1'evolution des porteurs au cours des libres parcours,

tant dans Pespace reel que dans 1'espace fc, est decrite correctement par Ie simulateur

Monte-Carlo. Tel que mentionne precedemment, seule la description des collisions a

a etre modifiee pour etudier des modeles plus complexes, sauf, bien entendu, si 1'on

modifie 1'evolution semi-classique, par exemple par 1'ajout d'un champ magnetique

externe.
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2.3 Modele de Drude en 3D avec pompage optique

et recombinaison

En ajoutant au modele de Drude la possibilite de generer des porteurs libres par pom-

page optique ainsi qu'un processus de recombinaison des porteurs, on apporte deux

modifications importantes au programme Monte-Carlo. D'abord, Ie fait d'ajouter la

recombinaison necessite 1'application du processus de selection d'un type de collision,

tel que presents a la section 1.4.1. En deuxieme lieu, Ie programme doit etre adapte

pour permettre de trailer un nombre variable de porteurs. Meme en traitant ces nou-

veaux phenomenes, une solution analytique existe toujours [II], permettant ainsi une

verification simple et efficace du b on fonctionnement de ces ajouts au programme.

Dans cette serie de simulations, on considere un temps de recombinaison unique

et invariant Tree- Puisque Ie temps de recombinaison et Ie temps de collision sont

constants, la probabilite totale qu'un de ces evenements se produise est elle aussi

constants et il n'est done pas necessaire d'introduire immediatement Ie self-scattering.

Le pompage permanent est traite en ajoutant un nombre Najout de porteurs a la

fin de chaque intervalle de temps /\t. Le taux de generation g est done donne par

g = ^°ut. Les energies des porteurs crees seront generees suivant la distribution

thermique associee a la temperature du reseau T.

On utilise dans les sections 2.3.1 et 2.3.2 les parametres suivants:

m*

T
A^

^collisions

^~rec

9

0:

1
1
1

1

.067 mo

20 K
.10-8s

.10-6s

.10-4s

. 1085-1

Tableau 2.1: Parametres utilises pour les simulations du modele de Drude avec pompage et

recombinaison
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2.3.1 Pompage permanent en un point

La premiere configuration a laquelle on s'interesse est un pompage localise en un

point de Fespace. Les porteurs sont tous generes exactement a 1'origine. On suppose

qu'initialement (t = 0), il n5y a aucun porteur libre de present dans Ie systeme.

Lorsque Ie regime stationnaire (^ = 0) est atteint, 1'equation de diffusion en une

dimension s'ecrit:

D^- - nw = 0. (2.9)
^~r ec

Puisque Ie pompage est localise au seul point x = 0, cette equation est valable en

tout point x 7^ 0. La solution generale de cette equation est de la forme n (re) =

Ae~xfL + BexlL ou L = ^/Drrec- En supposant que Pechantillon est de dimension

infinie et en appliquant la condition de continuite a x = 0, on obtient, dans Ie regime

stationnaire la solution [11]

n(x)=Ae-^L, (2.10)

ou A sera fixe par Ie nombre total de porteurs libres presents dans Petat stationnaire.

On peut done verifier ce resultat en comparant les distributions dans 1'espace reel

obtenues a differents moments.
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Distribution spatiale des porteurs pour divers temps
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Figure 2.6: Distribution spatiale des porteurs avec pompage optique localise a Porigine

On note bien qu'il s'etablit, apres environ 3 • 10~5 secondes, un regime stationnaire

puisque la distribution cesse alors d'evoluer dans Ie temps. De plus, tel qu'on Ie con-

state sur la figure, cette distribution correspond bien a la solution prevue a 1'equation

2.10.

Parallelement, en ne s'interessant qu'au nombre total de porteurs, on verifie que

1'evolution temporelle de cette quantite correspond au resultat que permet de prevoir

la resolution de 1'equation

dn(t)
dt

==9
n(t)
Tr

dont la solution est

n(t) = gr^ 1-e (2.11)
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L'etat stationnaire (t -> oo) devrait done contenir grrec porteurs.

Nombre de porteurs en fonction du temps
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Figure 2.7: Nombre de porteurs simules en fonction du temps ecoule

On constate bien la concordance entre Ie resultat Monte-Carlo et la prediction

theorique.

2.3.2 Pompage permanent uniforme sur une fenetre rectangu-

laire

On peut aussi etudier 1'effet d'un pompage optique uniforme sur une fenetre rectan-

gulaire de largeur 21. Les porteurs sont alors generes avec une position en x choisie

aleatoirement et uniformement dans 1'intervalle [—^,^]. L'evolution temporelle du

nombre total de porteurs simules n'est pas affectee par ce changement de forme de la

zone de pompage, puisque cette forme n'intervient pas dans Pobtention de Pequation

2.11.

Cependant, en regime stationnaire, la distribution dans Pespace reel sera differente
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de celle obtenue precedemment.

Dans les regions situees a Pexterieur de la fen^tre 1'equation 2.9 est toujours valable.

Par contre, dans la region ou il y a pompage optique, Ie regime stationnaire est plutot

decrit par :

Pd2^)-^)+ff=0. (2.12)
^r ec

La solution sans Ie terme constant g est toujours donnee par Pequation 2.10 et

n(x) = grrec constitue une solution particuliere de Pequation. La solution complete

peut done s'ecrire:

Ae-ta;t/L si x < -I

n(x) = <; Ae-XIL + B'exlL + ^ec si -^ < 2; < I . (2.13)

Be~^IL six < I

L'application des conditions de continuite de n et de sa derivee, permet de deduire

la valeur des diverses constantes. La derivee doit etre continue puisqu'elle est pro-

portionnelle au courant de diffusion. Le fait d'avoir un courant different a gauche et

a droite de 1'interface entrainerait une accumulation de charge a 1'interface, qui ne

pourrait etre compensee que par une probabilite de recombinaison plus importante a

cette endroit. Puisque Ie temps de recombinaison est Ie meme dans tout 1'echantillon,

la derivee de la densite est continue en tout point y compris aux interfaces. On a

done [11]

grrecSmlQ.(l/L)e~~^X^L si x < —I

n(x) = { 9rrec (l - e~l/Lcosh(x/l)) si -I < x <l . (2.14)
^TrecSinh(^/L)e-la;l/L si x < I
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Void Failure de la distribution spatiale a divers temps:

Distribution spatiale des porteurs pour divers temps
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Figure 2.8: Distribution spatiale des porteurs avec pompage optique dans une fenetre

rectangulaire (I = 100cm)

Encore une fois, on note Petablissement d'un regime stationnaire qui correspond

bien a la prediction theorique donnee par 1'equation 2.14.

2.4 Modele simple pour Ie transport des trous dans

Ie Ge

II est possible de s'interesser maintenant a des modeles plus complexes permettant

une description plus sophistiquee des proprietes de transport. Tout en demeurant

dans un echantillon 3D, on peut introduire des probabilites de collision obtenues en

solutionnant la regle d'or de Fermi (eq. 1.10). Ainsi, on peut obtenir des temps de

collisions qui sont dependants de 1'etat k des porteurs. Pour des fins de comparaisons

avec des resultats publies par Jacoboni [4], on considere Ie meme modele simple
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qu'il a utilise pour la description du transport de trous lourds dans Ie Ge. On ne

considere que les processus de collision lies a 1'absorption et 1'emission des phonons

d'une branche acoustique et d'une branche de phonons optiques non-polaires. Les

taux de collision ayant alors une dependance en fc, on doit introduire Ie self-scattering

dans Ie simulateur (voir les sections 1.4.1 et 1.4.3).

2.4.1 Probabilites de collision

Presentons d'abord les probabilites de collision pour chacun des processus consider es

telles que calculees avec la regle d'or de Fermi. On utilise toujours 1'hamiltonien

donne a Pequation 1.12 pour decrire 1'interaction entre les porteurs et les phonons:

He-ph = Yj[a{q)e-iq-Ta\ + a^q)eiq-ra^. (2.15)
q

On suppose aussi que la fonction d'onde associee a un vecteur d'onde donne est une

onde plane:

^(r) = -^e-lls'r (2.16)

et que la bande est parabolique et peut done etre decrite par une masse effective

unique et constante

z2fc2
E(k) = ^. (2.17)2m*' v~"^

Phonons optiques non-polaires

La branche de phonons optiques est consideree comme n'ayant pas de dispersion,

c'est-a-dire que u}[q) = a;op, commme on Ie faisait pour les phonons optiques polaires

a la section 1.4.2. Cependant, dans Ie cas d'un semi-conducteur covalent, tel que Ie

germanium, Ie couplage est sensiblement different de celui donne a 1'equation 1.13.

En efFet, Ie couplage est plutot decrit par Ie facteur constant suivant [4]:
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i^)i2=S' (2-18)

ou D op est un constante de couplage propre au materiau etudie, p est la densite

massique de ce materiau et ^ Ie volume de 1'echantillon

La regle d'or de Fermi (eq. 1.10) nous donne alors Ie taux de transfert d'un etat

initial k vers un etat final kf

P(fc, kf) = ^- [Nw _ \ S(E(kf) - E(k) T ^,), (2.19)
iajop [ A/op +

ou la ligne superieure decrit Ie processus d'absorption d'un phonon tandis que la
n^op 1

ligne inferieure decrit 1'emission. N 'op = gfeaT — 11 est la population de phonons

optiques a la temperature T du reseau. On note d'abord Pabsence de dependance

angulaire de ce resultat qui nous permet d'utiliser Ie resultat du cas isotrope, presente

a la section 2.2, pour choisir les angles de 1'etat final post-collision.

La probabilite totale qu'un porteur dans 1'etat k realise une collision impliquant un

phonon optique est obtenue en integrant Ie resultat 2.19 sur tous les etats finaux kf

possibles [4].

L)2jm*)3/2 f ^
p(fe)=S£l;;^}^±^l/2 <2-20)

Phonons acoustiques

On decrit dans ces simulations, la bande de phonons acoustiques par une vitesse du

son unique et constante cj(g) = Csq. Seule la bande de phonons acoustiques longitu-

dinaux est traite car des regles de selection empechent Ie couplage avec les phonons

transverses [12]. Le calcul des probabilites de collision impliquant ces phonons est

realisee de la meme fagon, en utilisant Phamiltonien general de 1'equation 1.12, mais

avec un couplage porteur-phonons prenant la forme suivante, tel que mentionne a la

section 1.4.2:
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"(9)12=J:akM<?). (2.21)2pc2^'

L'application de la regle d'or de Fermi (eq. 1.10) donne alors

P(k, kf} = ^ ^ ^w ^ ^ S(E(kf) - E(k) =F hc.q), (2.22)

-1hcsq -[ --

ou N(q) = eKbT — 1 est la population de phonons acoustiques presents a la

temperature du systeme qui, contrairement au cas des phonons optiques depend du

vecteur d'onde phononique q. Lors d'une collision allant de k vers fcy, ce vecteur

d'onde est fixe par la conservation de la quantite de mouvement: q = fc ± kf.

En appelant 9 1'angle entre k et g, on peut integrer les coordonnees angulaires de

1'equation 2.22. On trouve alors, que pour un k initial donne, la probabilite d'echanger

un phonon acoustique dont Ie vecteur d'onde a une norme q est:

^^=^Dk-^N(91,. \^- (2.23)
^TTpc^k \ N(q) + 1

L'integration finale sur la norme de q nous donne [4]

: (m^kBT^Eik^ J F(x2'a) - F(xl'a)
"^7pc^acE(kr" \ ff(^) - G(.,3 J' (2'24)

ou, en introduisant la variable x = j(M, on a defini

F(x) = I N(x')x'2dx' (2.25)

et

G(x) = I (N(x') + l)x'2dx'. (2.26)
<0

II est a noter que dans Ie programme, on utilise Ie developpement en serie proposee

par Jacoboni [4] pour evaluer ces fonctions.
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Dans Pequation 2.24 les valeurs de ^2,05 2;i,a? 3;2,e et a;i,e sont les valeurs minimales

et maximales (obtenues pour cos (9) = ±1) que peuvent prendre x (ex q) tout en

permettant la conservation simultanee de 1'energie et de la quantite de mouvement
* ,,2

totale. En introduisant la variable Eu = —?-•, on trouve les resultats qui suivent.

^,« = 4|^W + ^(fc)l/2) ^ = ^(Ey - E(kY/2) absorption E(k) < £„

emission impossible emission E(k) < Eu

^2,a = MJr(Eln/2 + E(fc)1/2) x^ = 0 absorption -E(AQ > EnhT

X2,e = ^-(E(kY/2 - E'J2) x^ = 0 emission E(k) > E^

Tableau 2.2: Limites de q pour les collisions impliquant des phonons acoustiques

On remarque que ces valeurs peuvent permettre Pechange de phonons dont Ie

vecteur d'onde serait a 1'exterieur de la premiere zone de Brillouin, comme cela a

ete discute a la section 1.4.2 dans Ie cas des phonons optiques. Cependant, alors que

pour les phonons optiques, la probabilite diminue lorsque 1'on augmente la norme

du vecteur d'onde phononique, dans Ie cas present, Pequation 2.23, nous montre que

1'emission des phonons acoustiques est plus probable a grand vecteur d'onde. Par

consequent, les simulations realisees a fort champ electrique ou a tres haute tem-

perature peuvent permettre 1'emission de phonons acoustiques ayant une energie plus

elevee que Ie maximum d'energie des phonons acoustiques. Pour eviter ce probleme

il faudrait trailer les phonons en tenant compte de leur relation de dispersion exacte.

Bien evidemment, en faisant cela, on complexifie grandement Ie calcul des probabilites

de collisions. Cependant, la methode Monte-Carlo pouvant traiter n'importe quelle

distribution de probabilite, il est done possible d'evisager une simulation utilisant la

relation de dispersion exacte pour les phonons acoustiques.

Le choix de 1'etat final est realise de la fagon suivante. On selectionne d'abord,

par la methode de rejet (voir la section 1.4.3) applique a la distribution donnee par

P equation 2.23, la valeur de la norme q du vecteur d'onde du phonon implique dans

la collision. Ce choix nous permet de fixer, par conservation de 1'energie, la norme kf
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du vecteur d'onde de Petat final, mais aussi de fixer, par conservation de la quantite

de mouvement, 1'angle entre les vecteurs k et kf. Le deuxieme angle, decrivant la

rotation de kf par rapport a 1'axe defini par la direction de fc, n'intervient pas dans

les probabilites et doit done etre selectionne suivant une distribution uniforme entre

0 et 2?r.

Les parametres utilises pour ces simulations (voir tableau 2.3) sont ceux associes a

la bande de trous lourds du Ge. Nous avons fait ce choix pour pouvoir comparer nos

resultats avec ceux de Jacoboni [4] et ainsi tester Ie bon fonctionnement du simulateur.

m*

Cs

p
PtWop

op

Dac

0,346 mo

5,4 -105 cm/s

5,32 g/cm3
0,037 eV

8,72 -108 eV/cm

4,6 eV

Tableau 2.3: Parametres utilises pour la simulation du transport des trous lourds dans Ie Ge

A une temperature de 300 K, on trouve alors les taux de collision traces a la figure

2.9 pour les quatres processus d'echange de phonon traites dans ce modele simple.

1e+14

1e+13 |-

1e+12 |-

Taux de collision pour les trous lourds dans Ie Ge a une temperature T = 300 K

Emission optique
Absorption optique

Emission acoustique
Absorption acoustique

1e+11
0.01 0.1 1

Energie du trou lourd (eV)

Figure 2.9: Taux de collision des trous lourds dans Ie Ge a une temperature de 300 K
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On remarque qu'a une energie E 'op < hujop, soit 1'energie du phonon optique, la prob-

abilite d'emission d'un phonon optique tombe brutalement a zero. En efFet, lorsque

Ie trou a une energie E < E op il lui est strictement impossible d'emettre un de ces

phonons puisque 1'energie ne pourrait pas etre conservee au cours de ce processus. On

note qu'a haute energie 1'emission des phonons acoustiques et optiques est favorisee,

alors que Pabsorption 1'est a basse energie. On comprend done, qualitativement par-

lant, que ce profil de probabilites permet au systeme de faire evoluer une distribution

de porteurs afin qu'elle atteigne 1'equilibre thermique avec Ie reseau. En efFet, une dis-

tribution a trop haute energie aura tendance a perdre de cette energie par 1'emission

de phonons, alors que Pinverse est vrai pour une distribution de trop basse energie.

2.4.2 Etude en champ electrique

On etudie trois quantites differentes en fonction du champ electrique externe applique

soit Penergie moyenne, la vitesse de derive ainsi que Ie coefficient de diffusion (calcule

par 1'equation 2.7). Toutes ces quantites sont evaluees dans 1'etat stationnaire pour

des simulations realisees a une temperature de 8 K. On trace aussi la fraction des

collisions realisees qui impliquaient un phonon acoustique.
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Figure 2.10: Resultats Monte-Carlo pour les trous dans Ie Ge
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En etudiant les vitesses obtenues a champ electrique faible, on constate que Ie

comportement du systeme n'est lineaire que pour des valeurs de champ inferieures a

20 V/m.

Dans cette gamme de champ electrique, les trois quantites etudiees sont caracteris-

ables par les equations suivantes

Vd = ^E (2.27)

(E) = ^kaT (2.28)

D=^kBT. (2.29)
e

Ces valeurs sont reportees dans les figures 2.10, ou 1'on constate qu'elles decrivent

bien les resultats obtenus. La valeur de la mobilite ^ w 160^ est deduite des resultats

obtenus pour la vitesse de derive et on remarque qu'elle reproduit correctement la

valeur du co efficient de diffusion.

Lorsque Ie champ electrique applique est situe dans Pintervalle compris entre 20

V/m et 1000 V/m, on note, que les processus impliquant des phonons acoustiques

sont toujours les seuls a etre actifs. En efFet, 1'emission d'un phonon optique ne

peut avoir lieu que si Ie champ electrique externe permet aux porteurs d'acquerir

une energie superieure a Eop. De plus, a une temperature de 8 K 1'absorption d'un

phonon optique est, a toute fin pratique, impossible compte tenu que la population de

phonons optiques Nop est negligeable. Le fait que les processus acoustiques sont peu

efficaces pour disperser 1'energie explique que 1'energie moyenne augmente en fonction

du champ electrique dans cet inter valle. De plus, compte tenu que la probabilite

d'emission d'un phonon acoustique augmente en fonction de Penergie du porteur,

on constate que la vitesse moyenne augmente moins rapidement que si la tendance

lineaire observee a E < 20V/m se maintenait.

A partir d'un champ electrique d'environ 1000 V/m, les processus impliquant des

phonons optiques commencent a etre presents. L'emission de phonons optiques etant

tres efficace pour dissiper 1'energie des porteurs, on s'explique bien que, sur une

plage importante de champ electrique [1000 V/m , 1 • 105 V/m], 1'energie moyenne

des porteurs demeure presque constante. Sur cette plage, Ie gain d'energie que les
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porteurs subissent en raison du champ electrique est suffisamment lent pour que cette

energie puisse etre presque entierement dissipee par 1'emission de phonons optiques.

De plus, on observe aussi dans cet intervalle, une diminution importante du coefficient

de diffusion. Cette diminution aussi est due a PefBcacite du processus d'emission

optique qui impose pratiquement une limite superieure a la vitesse que peut atteindre

un porteur dans la direction du champ. On cree ainsi, en regime stationnaire, une

accumulation de porteurs ayant tous une vitesse similaire diminuant ainsi Pexpansion

diffusive de la distribution des porteurs dans Pespace reel. L'effet est analogue a celui

produit par les phonons acoustiques entre 20 et 300 V/m ou une legere diminution

de D pouvait etre observee.

Lorsque Ie champ electrique est superieur a 1 • 10 V/m, Ie processus d'emission

optique n'est plus assez efficace pour dissiper Penergie acquise en raison du champ

electrique. L'energie moyenne recommence alors a augmenter significativement en

fonction du champ electrique. Le coefiicient de diffusion augmente egalement, de la

meme fagon qu'il Ie faisait entre 300 V/m et 3000 V/m quand les phonons acoustiques

n'etaient plus suffisamment efficaces. La vitesse de derive tend, quant & elle, a saturer

a une valeur calculable analytiquement par la resolution de 1'equation de Boltzmann

dans F approximation quasi-elastique (hujop et fv^ac « |^):

Vd,qe
?op

37rm:>

1/2
(2.30)

Tous les resultats obtenus reproduisent bien, meme au niveau quantitatif, ceux

presentes par Jacoboni pour Ie meme modele [4]. La seule difference notable entre

les deux resultats est observee a faible champ electrique lorsque seuls les phonons

acoustiques sont actifs. En efFet, la legere diminution du coefficient de diffusion que

1'on trouve dans cette gamme de champ electrique n est pas obtenue par Jacoboni.

L'absence de cette diminution laisse croire qu'il a utilise I5 approximation elastique

pour decrire les processus impliquant des phonons acoustiques, comme cela se fait

couramment. Dans ce cas, les mecanismes en cause ne permettant aucune dissipation

d'energie, la diminution du coefficient de diffusion n'est pas possible. De rapides veri-

fications ont d'ailleurs ete faites en ce sens et montrent qu'en utilisant 1'approximation
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elastique telle que decrite par Jacoboni [4], cette diminution du coefficient de diffusion

n'a pas lieu.

Nous avons aussi verifie que dans les simulations realisees a tres fort champ, Ie

probleme des interactions avec des phonons acoustiques ayant une energie plus elevee

que Ie maximum permis etait tres important, car ces processus etaient tres frequents.

Nous avons done realise une simulation en limitant les vecteurs d'onde des phonons

a la premiere zone de Brillouin., mais tout en conservant une relation de dispersion

purement lineaire. Bien que ce modele ne tienne pas compte de 1'effet du reseau qui

impose un comportement sub-lineaire de la relation de dispersion a vecteur d'onde

eleve, il permet tout de meme de limiter Penergie des phonons. Cependant, les resulats

de cette simulation montre d'importantes differences quantitatives lorsque compares

avec ceux de Jacoboni [4] , nous permettant de conclure que ses simulations ne tenaient

pas compte de 1'existence d'une limite en energie pour les phonons acoustiques. En

efFet, 1'energie moyenne devient alors significativement superieure aux valeurs presen-

tees ici, puisque 1'emission de phonons acoustiques a q ties eleve est efficace pour

dissiper Penergie lorsque 1'on utilise une relation de dispersion lineaire. Le fait de ne

plus permettre ces processus entrame done une augmentation de 1'energie moyenne.

II faut cependant noter que Ie but premier de ces simulations etant la verification de

notre simulateur, nous avons prefere utiliser, malgre ses faiblesses, Ie modele propose

par Jacoboni pour permettre la comparaison entre nos resultats et les siens.
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Chapitre 3

Les boites quantiques auto-assemblees

3.1 Presentation du chapitre

Ayant discute, dans les deux premiers chapitres, de la methode Monte-Carlo, il est

maintenant temps de decrire Ie systeme auquel on cherche a appliquer cette methode.

Ce troisieme chapitre est done une breve introduction au systeme de boites quantiques

auto-assemblees. On y discute tant de leur fabrication et de leur structure que des

methodes experimentales pour les caracteriser. De plus, on discute de la modelisation

numerique par la resolution des equations d evolution.

3.2 Fabrication et structure

Bien qu'il existe de nombreuses fagon de fabriquer les boites quantiques, on s'interesse

particulierement, dans ce travail, aux systemes de boites auto-assemblees. Ces dernieres

sont, plus souvent qu autrement, crues par epitaxie par jets moleculaires. En faisant

croitre sur un substrat (GaAs par exemple) possedant un parametre de maille donne

a, des couches d'un deuxieme materiau (InAs par exemple) de parametre de maille

a > a, il apparait d'importantes contraintes a 1'interface entre les deux materiaux.

Apres la croissance planaire de quelques monocouches, en reaction a ces contraintes,
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Ie systeme ne croit plus par aj out de couches bidimensionnelles, mais tend plutot a

creer des ilots. II est aussi possible de faire croitre un empilement de ces couches

d'llots en les separant par des barrieres d'un autre materiau.

Boites quantiques
Couche de nouillage

-7a

Figure 3.1: Croissance des boites quantiques auto-assemblees

En utilisant un substrat ayant un gap superieur a celui du materiau formant les ilots,

et en recouvrant les couches de boites avec des bameres faites d'un autre materiau

ayant aussi un plus grand gap (Ie substrat lui-meme par exemple), les Tlots, s'il sont

suffisament petits, montrent alors Ie comportement OD propre aux boites quantiques.

En effet, 1'abaissement du potentiel dans les boites, entrame un confinement quan-

tique dans toutes les directions. On ne trouve alors que des niveaux electroniques

discrets a Pinterieur de ces boites creant ainsi une densite d'etats discrete similaire a

celle decrivant les orbitales electroniques dans un atome. Les boites quantiques ainsi

formees n'ont cependant pas toutes exactement la meme taille, la meme forme ou la

meme composition. On obtient typiquement des boites ayant entre 10 et 25 nm de

diametre et 4 a 10 nm de hauteur.

Les quelques monocouches qui out ete crues de fagon bidimensionnelles forment un

mince puits quantique que 1'on nomme couche de mouillage. Dans cette region de
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la structure, seule la direction de I5 axe de croissance montre un confinement quan-

tique et on a alors un systeme 2D. Ce systeme presente une dispersion en energie en

raison des deux composantes de k decrivant 1'etat des porteurs dans les directions

perpendiculaires a 1'axe de croissance.

De plus, Ie substrat et les bameres formees par Ie materiau que 1'on a fait croitre

au-dessus des boites quantiques forment un troisieme sous-syteme dans lequel Ie con-

finement quantique est absent. On y trouve un continuum d'etats 3D decrit par trois

composantes du vecteur d'onde k.

Les echantillons de boites quantiques auto-assemblees contiennent done a la fois des

etats 3D, 2D et OD.

Evidemment, les parametres de fabrication out un impact important sur les echan-

tillons ainsi fabriques. La taille et la forme des boites, leur homogeneite et leur densite

sont influences principalement par la temperature du substrat lors de la croissance et

par la quantite de materiau que 1'on y depose [13].

Une fois la croissance terminee, il est encore possible de modifier les proprietes

des boites quantiques par recuit thermique. La haute temperature atteinte par

Pechantillon durant ce processus permet aux atomes des interfaces de migrer dans

la structure. Grace a ce phenomene d'interdiffusion, il est possible de modifier sen-

siblement Ie potentiel de confinement des boites et done la structure des niveaux

electroniques OD [14].

Un des grands avantages de realiser un empilement de couches de boites quan-

tiques est d'accroitre Pintensite lumineuse emise par Ie systeme lors des experiences

de photoluminescence (voir sec. 3.3), ce qui facilite la caracterisation optique de ce

systeme.

3.3 Caracterisation par photoluminescence

Une des methodes de caracterisation couramment utilisee pour 1'etude des structures

a boites quantiques est la spectroscopie de photoluminescence. On realise cette experi-

ence en excitant les porteurs a 1'aide d'un faisceau laser. Ces porteurs photoexcites
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se deplacent entre les divers etats de la structure et, en se recombinant de fagon ra-

diative, il emettent alors des photons. II est possible d'extraire de Pinformation sur

Pechantillon en etudiant 1'intensite lumineuse emise. On peut, a Paide d'un monochro-

mateur, ne detecter que les photons emis a une longueur d'onde precise et done obtenir

un spectre de Pintensite lumineuse emise a une energie donnee lors des processus de

recombinaison. L'energie des photons emis varie selon 1'etat occupe par les porteurs

avant la recombinaison.

En excitant avec un faisceau laser de fa^on continue, on ne peut etudier qu'un

regime stationnaire de Pechantillon. Cependant, il est possible de s'interesser au

regime transitoire, en realisant une experience de photoluminescence resolue dans Ie

temps. Le principe de base est Ie meme que pour la photoluminescence continue, en ce

sens que 1'on excite encore les porteurs a 1'aide d'un laser et que 1'on detecte toujours

les photons emis lors des processus de recombinaison. Cependant, 1'excitation est

maintenant realisee a 1'aide d'un laser a impulsions ultra-courtes a un fort taux de

repetition. La detection peut maintenant etre resolue dans Ie temps, en separant

Fimpulsion laser en deux. La premiere moitie est utilisee pour 1'excitation proprement

dite du systeme et est done envoyee vers Pechantillon. La deuxieme moitie, Ie signal

de reference, est envoyee dans une ligne a delai. Le signal de photoluminescence emis

par Pechantillon est par la suite recombine au signal de reference dans un cristal

non-lineaire. Ce cristal permettant la generation d'harmoniques, on peut observer

dans Ie visible, un signal de photoluminescence originalement dans 1'infrarouge et ce

uniquement au moment ou 1'impulsion de reference arrive sur Ie cristal. En controlant,

a Paide de la ligne a delai, Ie moment ou Ie signal de reference est combine au signal de

photoluminescence, il est possible d'obtenir un spectre de photoluminescence evalue

a un temps precis apres 1'excitation du systeme. En etudiant ces spectres a plusieurs

temps, on peut done en deduire 1 evolution temporelle des populations des differents

niveaux de la structure, puisque 1'intensite de la photoluminescence d'un niveau est

proportionnelle a sa population.
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Figure 3.2: Mesures de photoluminescence resolue en temps [15]

On peut voir sur la figure 3.2 un exemple des resultats que 1'on obtient par spectro-

scopie de photoluminescence resolue en temps [15]. On y presente les spectres obtenus

a quatre valeurs difFerentes de temps. Chacun des pics que 1'on y observe peut etre

associe a la recombinaison ayant lieu dans un type d'etats donne de la structure.

Sur cette figure on presente les pics associes a la recombinaison des porteurs dans Ie

continuum 2D de la couche de mouillage et dans les 4 etats OD que contiennent les

bottes quantiques. L'intensite de chacun de ces pics est proportionnelle au nombre

de processus de recombinaison se produisant au moment considere dans chacun des

niveaux du syteme et done a leur population respective a ce moment. II est a noter

que, bien qu'il ne soit pas presente sur cette figure particuliere, on observe aussi un pic

associe a la recombinaison radiative dans les niveaux 3D des barrieres en plus de ceux

presentes id pour la couche de mouillage (2D) et les 4 niveaux des boites quantiques.

On note que, dans cet echantillon, la difference en energie entre les photons corre-

spondant a deux etats OD successifs est de 1'ordre de 0.05 eV. Bien qu'il ne s'agisse

pas la d'une mesure directe de la difference d'energie entre deux etats electroniques

des borfces quantiques, cette valeur permet quand meme de fixer approximativement

1'ordre de grandeur de cette difference d'energie.

Les pics des niveaux OD out un etalement relativement important en energie, auquel

contribuent deux effets distincts. L'elargissement homogene des raies, qui pourrait
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etre observe meme sur Ie spectre d une boite quantique unique, est du au temps

de vie fini des etats des porteurs dans ces boites [16]. Par contre, a cet efFet vient

s'ajouter celui de 1'inhomogeneite des boites dans un echantillon. Lorsque 1'on sonde

un ensemble de boites, la diversite des potentiels de confinement de ces boites quan-

tiques entraine une variation de 1'energie d'un niveau n d'une boite a 1'autre, Cette

variation entrame, bien evidemment, une variation de 1'energie des photons emis lors

de la recombinaison radiative et done un elargissement supplementaire des pics de

photoluminescence [14]. Les dimensions des boites varient typiquement d'environ rfc

10 % dans un echantillon donne [17].

Malgre Ie fait que Pelargissement des pics peut en compliquer Pextraction, il est

possible de tirer de ces resultats 1'evolution temporelle des populations des differents

niveaux, puisqu'elle est proportionnelle au nombre de recombinaisons y ayant lieu. Ce

nombre de recombinaison est lui-meme proportionnel a 1'intensite lumineuse emise a

la longueur d'onde associee a un niveau donne. On obtient alors, en traQant 1'intensite

lumineuse des pics en fonction du temps, un graphique semblable a celui de la figure

3.3 [15].

50 (OR

Delai- (pS)
ISO 200

Figure 3.3: Evolution temporelle des populations [15]
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3.4 Equations cTevolution

Ce sont les resultats decrivant revolution des populations, semblables a ceux presentes

a la figure 3.3, que la plupart des modelisations numeriques cherchent a reproduire.

La methode probablement la plus repandue est la resolution d'equations d'evolution

pour les populations de differents niveaux [18, 19, 20]. N equations differentielles

couplees reliant les populations des N niveaux quantiques sont construites et resolues

afin d'obtenir 1'evolution temporelle de ces populations.

Prenons pour exemple une botte quantique contenant 4 niveaux confines auquels

on associe une population ni(t\ ou % allant de 1 a 4, est 1'indice associe au niveau

considere. On definit aussi un niveau 5, associe a la couche de mouillage, dont la

population est ns(t). Ce niveau decrit 1'ensemble du continuum 2D de la couche de

mouillage et ce modele ne permet done pas de tenir compte de 1'effet de la dispersion

en energie dans les etats de la couche de mouillage. On doit definir 1'ensemble des

processus de collision permettant Ie transfert entre chacun de ces etats et leur associer

un temps caracteristique. Dans un modele tres simple ou on ne trouve qu'un temps

de recombinaison Tr, un temps de relaxation multiphononique Ti^-i permettant a un

porteur dans un des etats OD de relaxer vers Ie niveau d'energie qui lui est imme-

diatement inferieur en energie et un temps de capture rc permettant aux porteurs

d'etre transfere de la couche de mouillage vers Ie dernier niveau d'energie des boites

(% = 4), Ie systeme d'equations a resoudre s'ecrit [15]

dns(t) riQ(t) ns(t) ( \ n^(t)
dt Tg' Tc \ ^

dn^(t) ^ n^(t) __ n^(t) ^ _ n^t)^ n^t) ^ _ n^t)~
dt T{ T4,3 \ 93 ) rc \ 94.

dns(t) ^ __n^ __ r^ ^ _ ^^ ^ ^ ^ _ ^?^
dt r^ rs,2 \~ Qi 1 ' ^4,3 V~ 93 )

dn^(t) ^ _n2^ _ n^ ^ _ n^ n^ ^ _ n^ty
dt r^ 7-2,1 V 9i ) ' -7-3,2 V 92

dn,(t) __n^)^n^)_(,_ n^)>
, ^0.-

dt T[ ' T2,l \ gi
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ou Qi est la degenerescence de chacun des niveaux. Le terme (1 — n^- } permet

P application du principe d'exclusion de Pauli dans les 4 niveaux OD en diminuant

la probabilite de transfer! lorsque 1'etat final est deja occupe par des porteurs. On

remarque, par exemple pour Ie transfert entre la couche de mouillage (niveau 5) et

Ie niveau / des boites (i = 4), que Ie terme —-^p- (1 — -^p-) decrivant les porteurs

quittant Ie niveau 5 est ajoute au niveau 4 pour decrire les porteurs y etant transferes.

Quant a eux, les processus de recombinaison ne couplent pas les equations de deux

niveaux distincts puisque 1'efFet d'une recombinaison est simplement de retirer du

systeme un porteur libre sans qu'il ne soit transfere vers un deuxieme etat.

Le modele que Ron vient de decrire est bien entendu un modele minimal, mats il

permet de comprendre comment est construit Ie syteme d'equations qui est resolu

dans ce type de calcul. Dans ce cas, la relaxation est faite en cascade, c'est-a-dire

qu'un porteur excite ne peut atteindre Ie niveau fondamental des boites (n = 1)

qu'apres avoir occupe successivement tous les niveaux d'energie qui Ie separent du

fondamental.

II est evidemment possible d'ajouter a ces equations des mecanismes impliquant

des phonons qui permettent Ie transfert entre deux niveaux d'energie quelconques en

ajoutant un temps de transfert r^j pour tout couple de niveaux (i,j). On a alors

une relaxation qui n'est plus exclusivement en cascade. Les termes a aj outer aux

equations sont les memes que ceux presents dans Ie systeme d'equations 3.1. Le

transfer! du niveau i vers j est considere en ajoutant Ie terme -2A-2- (1 — -3S-)- ] a
ri,3 \ 9]

1'equation decrivant "'^'^ et en soustrayant ce meme terme de 1'equation decrivant la

variation ^ ) de la population de 1'etat initial.

3.4.1 Processus Auger

11 est aussi possible de considerer les processus de collision porteur-porteur aussi

appeles processus Auger. Dans ce cas, les collisions entrainent la modification de

Petat de deux porteurs, Pun des deux perdant de Penergie au profit du second.
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Si 1'on suppose que tous les niveaux

d'energie OD des boites quantiques sont

separes par une meme energie, les pro-

cessus de relaxation Auger possibles sont

nombreux. En ne considerant que ceux

impliquant deux porteurs situes initiale-

ment dans Ie meme niveau d'une boite

quantique, on se reduit a 6 processus

possibles, pour une boite contenant 4

niveaux. En efFet, deux porteurs situes

dans Ie niveau n = 4 peuvent realiser une collision qui mene un des porteurs dans un

etat de la couche de mouillage alors que Ie second est transfere vers un des niveaux

n = 1, 2, 3. Si les deux porteurs sont plutot dans 1'etat n = 3, on peut en transferer

un vers la couche de mouillage et Ie second vers Ie niveau n = 1 ou encore en trans-

ferer un vers 1'etat n = 4 et 1'autre vers n = 2. Puisque 1'on suppose les niveaux

equidistants en energie, ces processus conservent 1'energie totale du systeme. Finale-

ment, deux porteurs confines au niveau n = 2 peu vent collisionner et se retrouver

dans les etats n= 3 et n = 1. On peut associer a chacun de ces 6 processus un temps

caracteristique T^^. Le traitement d'un de ces processus necessite 1'ajout de trois

termes dans Ie systeme d'equations [15]. D'abord, 1'etat initial dans lequel se trouvait

les porteurs sera appauvrit de deux porteurs apres la collision. On ajoute done a

Pequation decrivant dn^, Ie terme -2n^^ (l - n^} (l - n^}. Ce terme est
T/? -• i- \ fliii,jk

proportionnel au carre de la population du niveau n = %, puisque que les processus

Auger necessitent deux porteurs de ce niveau. De plus, il faut appliquer Ie principe

de Pauli dans les deux niveaux qui seront occupes apres la collision. Evidemment, on

doit aussi aj outer aux equations decrivant la variation de population dans les deux

etats finaux, dnj^- et dnj^, Ie terme +ni^-(t) (l - 7^)) (l - n^)). Puisque Pon
n'applique pas, dans ce modele, Ie principe d'exclusion dans Ie continuum d'etats 2D

de la couche de mouillage, lorsqu'un des porteurs s'y retouve apres la collision on

utilise une degenerescence ^5 = oo.
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D'autres processus Auger sont aussi envisageables,
Continuum 2 D

comme la capture Auger par exemple. Ce processus

est semblable a ceux decrits precedemment en ce sens

que les deux porteurs sont initialement contenus tous 1— ^ Niveaux od

deux dans Ie meme etat du modele, soit Petat 5 qui

decrit la couche de mouillage. Ce processus permet a

un des deux porteurs d'etre capture par un des 4 niveaux OD des boites tandis que

Ie second est excite a une energie plus elevee tout en demeurant dans Ie continuum

2D. Ce processus peut conserver Penergie, car bien que Ie modele ne permette pas de

traduire cette realite, il existe une dispersion en energie dans la couche de mouillage.

On associe a ce type de collision un temps caracteristique r^^j. Ce processus est

done traduit par 1'ajout a Pequation decrivant d7^1, du terme -n5(*in6(*) (l - n{iW
r65,5j \- 9j

On ne retrouve pas cette fois de facteur 2 puisque 1'un des deux porteurs demeure

dans Ie niveau 5. Evidemment, on doit aussi aj outer +n51TZ5w (1 — n^L} dans les
T55,5j \ 9]

equations decrivant les niveaux OD [15].

Compte tenu du grand nombre de porteurs pouvant

se trouver dans la couche de mouillage, on doit aussi \ ^—^/ ^__^..-, ^^ ^.^^^ ^.^^^ ^ y 'V Continuum 2D

considerer les processus de relaxation Auger impliquant

un porteur des niveaux OD et un de la couche de mouil-

lage. On utilise dans ce cas, un temps caracteristique —~f~9 — ^ Niveaux od

T5t,5j- ^e tyPe ^e collision ne modifie pas la population

de la couche de mouillage, puisque Ie porteur qui s'y trouve est simplement excite a

une energie superieur du continuum d'etats de la couche de mouillage. Par contre,

on doit aj outer a Pequation decrivant ^ et retrancher de celle decrivant ^ ) Ie

termen5^n^fl-n^)) [15].
T5l,6, V" 93

3.4.2 Diffusion dans les etats 3D

Si Ron veut aussi considerer les niveaux 3D des barrieres, pour chercher a reproduire

la montee de la population dans la couche de mouillage, il est necessaire d'aj outer une

autre equation difFerentielle regissant la population dans ces etats. On peut consider er
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pour ce nouveau niveau (i = 6) les memes processus que dans les autres niveaux. Par

exemple, en plus de la recombinaison, on peut ajouter une probabilite d'etre capture

dans les etats de la couche de mouillage ou dans les etats OD des boites.

Cherchant a reproduire 1'efFet de la diffusion dans les barrieres, N. Perret a propose

d'ajouter un septieme niveau (i = 7) pour representer les niveaux 3D localises loin

des couches de boites quantiques, tandis que Ie niveau 6 represente les niveaux des

barrieres situes pres des boites quantiques [15]. La capture vers les niveaux OD et 2D

n'est possible qu'a partir du niveau 6. Les porteurs situes dans les niveaux de surface

(i = 7) ne peuvent etre transferes que par une diffusion vers les niveaux decrits par

Petat 6 (voirfig. 3.4).

Niveaux 3D

Niveau 2D

Niveaux OD

Figure 3.4: Traitement de la diffusion dans les etats de bameres

Pour simplifier les calculs on utilise un temps constant de diffusion rdiff. L'equation

regissant wl^± contiendra alors Ie terme —^7 alors que cette quantite enlevee au

niveau 7 sera ajoutee au niveau 6. Cependant, cette description de la diffusion n'est

pas conforme au traitement correct d'un probleme de diffusion et pourrait etre re-

sponsable de certaines limitations du modele.
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3.5 Modelisation des donnees experimentales par les

equations cTevolution

N. Perret a cherche a reproduire des donnees experimentales a 1'aide de la methode

des equations d'evolution, en utilisant a la fois des parametres fixes par les resultats

obtenus experimentalement et d'autres optimises par une recherche du plus faible

ecart possible entre les resultats simules et ceux de Pexperience [15].

Les resultats obtenus experiment alement montrent qu'il y a 4 niveaux confines

distincts dans les boites quantiques. On considere que Ie confinement en z (selon

1'axe de croissance) ne permet qu'un seul etat, puisque la hauteur des boites est

relativement petite. En decouplant les composantes x et y de la composante z et en

supposant que Ie potentiel effectif de confinement selon x et y est parabolique, les

degenerescences associees a chacun des ces 4 niveaux sont respectivement 2, 4, Get 8

en tenant compte de la degenerescence de spin.

L'ensemble des parametres utilises pour reproduire une premiere serie de don-

nees obtenues experiment alement avec une puissance d'excitation de 20 W/cm2 sont

presentes dans Ie tableau suivant:

T~6i

T5i

rij
'A _
/55,5i — ^5z,5j

-A.
ii,jk

r\
rdiff

N^lNdot

8 • 10-3 ps

400 ps
300 ps

1/50 ps~1/^- de porteurs

00

800 ps

30 ps
30

optimise

fixe
optimise

optimise

fixe

fixe

fixe
optimise

Tableau 3.1: Parametres utilises pour la reproduction par les equations d'evolution des donnees

experimentales obtenues a 20 W/ cm2 [15]

On constate d'abord que les processus Auger impliquant deux porteurs initialement

dans un meme niveau 3D ne sont pas consideres (probabilite = 0). Les probabilites
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associees aux processus de capture Auger et de relaxation Auger impliquant un por-

teur dans la couche de mouillage sont exprimes, dans Ie travail de N. Ferret [15],

comme la probabilite qu'a un porteur de realiser une collision de ce type lorsqu'il est

en presence d'une densite de porteurs 7^5. On donne id les valeurs de C^ ^ = n^/r^^

et C^j = n5/T54,5r x

Plusieurs des temps qui, de prime abord, pourraient difFerer, sont poses comme

etant egaux, permettant ainsi de limiter Ie nombre de parametres a optimiser. Ainsi

les temps de capture des etats 3D vers les 4 niveaux OD ^54, Tes, Te2, T-ei) et vers 1'etat

decrivant Ie continuum 2D (res) sont tous supposes egaux. De la meme fagon, les

temps de capture de la couche de mouillage vers les etats OD (T54,Ts3,T52, Tsi) sont

aussi tous egaux, tout comme les temps de capture Auger (^,54, T^^, ^^2^ ^.si) et

les temps de recombinaison (r[) qui eux sont les memes dans les 7 niveaux consideres.

Enfin, les temps de relaxation multiphononiques entre les niveaux OD (T4s,T42,T4i,

T32,T3i,7-2i) et les temps de relaxation Auger ^53, r^, r^, T^ , Tg^, r^) sont

independants des etats finaux et initiaux des porteurs dans les etats OD.

II est a noter qu aucun des processus traites ne permet aux porteurs d absorb er de

Penergie. En effet, la capture a partir du niveau 3D (n = 6) ne peut etre faite que vers

Ie niveau 2D (n = 5) ou les niveaux OD (n = 1, 2, 3, 4). De meme, seule la capture du

niveau 2D vers les niveaux n = 1,2,3,4 est consideree et la relaxation interniveaux

dans les etats OD (processus gere par T^') ne permet de passer que d'un niveau i

vers les niveaux j qui lui sont inferieurs en energie. L'ensemble des processus qui

permettraient a un porteur d'augmenter son energie devrait avoir pour effet de ralentir

la relaxation energetique du systeme, mais on considere ici que ce ralentissement est

inclus dans les divers temps caracteristiques qui sont obtenus par optimisation.

On justifie Ie temps de capture T^ de la couche de mouillage vers les etats OD plutot

long, par 1'observation experimentale d un temps de decroissance long du signal dans

la couche de mouillage, que Ron croit du a la presence soit de defauts d'interface

ou d'une barriere de potentiel pouvant etre creee lors de 1'interdiffusion des boites

quantiques. Ces defauts permettraient en effet de limiter la vitesse de diffusion des

La valeur de la densite utilisee par N. Perret pour obtenir ces valeurs n'est cependant pas

mentionnee.
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porteurs dans la couche de mouillage. Ce temps de 400 ps est fixe par les observations

experiment ales, tout comme les temps de recombinaison de 800 ps et Ie temps de

diffusion de 30 ps. L'ensemble des autres temps ont ete deduits en optimisant la

correspondance entre les resultats experimentaux et ceux de la modelisation. Le

nombre moyen de porteurs par boite quantique (Ie rapport entre la densite de porteurs

et la densite de boites quantiques) est aussi un parametre deduit par optimisation,

qui, dans ce cas, donne une valeur de 30 porteurs par boite.

Le dernier parametre ajustable de cette modelisation est 1'amplitude de chacun

des niveaux. En effet, puisque 1'on mesure experimentalement 1'intensite lumineuse

emise alors que 1'on simule plutot la population des niveaux, la comparaison entre les

deux series de donnees des niveaux necessite d'introduire un facteur multiplicatif. Ces

amplitudes sont ajustees independamment les une des autres pour obtenir la meilleure

correspondance entre theorie et experience. En effet, les intensites detectees peuvent

presenter des amplitudes relatives entre les divers niveaux qui sont faussees de fa^on

importante soit par Ie cristal non-lineaire qui realise la conversion des frequences avant

la detection ou encore par la presence d'etats multiparticules.

Les resultats obtenus avec ce modele, pour une puissance d'excitation de 20 W/ cm2,

sont les suivants [15].

SriO .(00 5SO 8QO 1fiQO (200 1.10
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Figure 3.5: Modelisation des donnees a 20 W/ cm [15]

Dans ces graphiques, les lignes continues sont les resultats obtenus par Ie mod-

ele theorique, alors que les series de points representent les result ats experiment aux

obtenus dans la couche de mouillage (•) et les niveaux 1 (U,B), 2 (o,»), 3 (A) et
4 (v). Le dernier graphique ne presente 1'evolution que durant les premieres 140

ps pour permettre de mieux observer la montee dans les niveaux OD. On note une

correspondance relativement bonne entre les resultats numeriques et les resultats de

1'experience pour les donnees obtenues avec une puissance d'excitation de 20 W/ cm2.

Cependant, Ie comportement modelise dans la couche de mouillage ainsi que celui des

porteurs du niveau 4 presentent des differences notables avec Pexperience.

Une autre serie de donnees a aussi ete modelisee, cette fois pour une puissance

d'excitation de 4 W/cm , en utilisant les memes parametres. Seul Ie nombre de

porteurs par boite et les temps de capture et de relaxation Auger out ete modifies.
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Void la liste des parametres utilises pour cette deuxieme serie de donnees.

^A
/55,5i

T~6i

T5i

TiJ

=aA
rA,
' iijk

n
rdiff

No/Ndat

8 • 10~3 ps optimise

400 ps fixe
300 ps optimise

'5^5j 1/1.66 ps~ I/T^ de porteurs optimise

co fixe

800 ps fixe
30 ps fixe
14 optimise

Tableau 3.2: Parametres utilises pour la reproduction par les equations d'evolution des donnees

experimentales obtenues a 4 W/ cm2 [15]

On doit noter que Ie nombre initial de porteurs par boites a ete optimise a 14.

Ce resultat semble surprenant puisque 1'on devrait s'attendre a ce que Ie nombre

initial de porteurs photoexcites dans la structure soit directement proportionnel a la

puissance d'excitation. Ce n'est visiblement pas Ie cas lorsque Pon compare les 14 et

30 porteurs utilises a 4 W/ cm2 et 20 W/ cm2.

Cette deuxieme serie de donnees obtenue avec 4 W/cm est presentee a la figure

3.6 pour la couche de mouillage (<0) et les niveaux 1 (•), 2 (o) et 3 (A) [15].

2. 1509

40:5 WiO 690

.Wtai^ps)
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Figure 3.6: Modelisation des donnees a 4 W/ 'cm2 [15]

A cette faible densite d'excitation (4 W/ cm ), on note que, bien que Ie comporte-

ment dans les etats OD soit encore relativement bien reproduit par la modelisation, Ie

comportement dans la couche de mouillage ne 1'est clairement pas. En effet, la couche

de mouillage se remplit beaucoup trop rapidement en comparaison avec les resultats

des experiences.

En somme, pour les deux puissances d'excitation, Ie modele semble permettre une

reproduction adequate des resultats dans les etats OD, mais les observations faites

dans la couche de mouillage semblent poser un probleme important. A notre avis,

la faiblesse principale de la methode utilisee est son incapacite a trailer adequate-

ment les continuums d'etats, comme celui que 1'on retrouve dans Ie volume et la

couche de mouillage. En effet, il est impossible, dans ce type de calcul, de consid-

erer une dependance des temps caracteriques r envers 1'energie des porteurs dans ces

etats puisqu'il faudrait construire un systeme d'equations differentielles contenant une

equation pour chacun des etats de ces continuums. Meme si 1'on discretisait 1'espace

k dans ces niveaux pour les decrire par un nombre limite d'etats, on devrait tout de

meme associer a chacun de ces etats une equation differentielle couplee a toutes les

autres. La resolution de ce probleme devient rapidement difficile. Cette limitation

entrame 1'impossibilite de traiter la dispersion en energie dans les etats 3D et 2D et

ne permet done que des modeles tres simples pour decrire la diffusion dans les etats

des bameres.
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Pour pallier ce probleme, nous proposons done d'utiliser la methode Monte Carlo

pour tenter de developper une modelisation plus complete du transport et de la re-

laxation des porteurs dans les structures a boites quantiques.
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Chapitre 4

Etude Monte-Carlo

4.1 Presentation du chapitre

La methode M^onte-Carlo permet de s'affranchir de certaines limitations propres a la

modelisation par les equations d'evolution et de considerer des temps de collision r qui

dependent de 1'etat des porteurs dans les continuums 2D et 3D. Ainsi, la description

du transport et de la relaxation dans les bameres et la couche de mouillage peut etre

faite d'une fagon beaucoup plus complete. En contrepartie, la methode Monte-Carlo

introduit, en raison du nombre restreint de porteurs simules, une erreur statistique

qui n'etait pas presente dans la resolution des equations d'evolution.

Compte tenu que les imperfections les plus notables du modele presente au chapitre

3 se manifestent principalement dans la reproduction du comportement des porteurs

dans la couche de mouillage, on peut supposer que la recherche d'une meilleure de-

scription du comportement des porteurs dans les niveaux 3D et de la capture des

porteurs des niveaux 3D vers les niveaux 2D de la couche de mouillage, puisse suffire

a obtenir une bonne modelisation du systeme.
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4.2 Resolution Monte-Carlo du modele des equations

d'evolution

Avant toute chose, on doit s'assurer que la methode Monte-Carlo permet de repro-

duire les resultats obtenus par la resolution des equations d'evolution, lorsqu'elle est

appliquee au meme modele.

On realise done une simulation de type Monte-Carlo ou les porteurs evoluent entre

les 7 memes etats avec les memes temps caracteristiques qui out ete utilises pour la

reproduction des donnees experimentales obtenues avec une puissance d'excitation

de 20 W I cm . Cependant, les temps utilises pour les processus Auger n'etaient pas

clairement definis dans la these de N. Perret [15] et on utilise done ici un temps defini

de telle fagon que lorsque ^ des porteurs simules sont situees dans une meme couche

de mouillage, la probabilite de collision d'un des porteurs avec tous les autres contenus

dans la couche de mouillage soit de 2 • 1010s-l, la valeur presentee dans les travaux

de N. Perrret [15]. On utilise ^ des porteurs pour la simple et bonne raison que

les echantillons etudies contiennent 25 couches empilees [15] et done en repartissant

tous les porteurs simules de fagon uniforme entre les couches, chacune contient ^ du

nombre total de porteurs.

Les resultats Monte-Carlo sont presentes a gauche sur la figure 4.1, tandis qu'a

droite on reproduit les resultats de N. Perret [15] deja presentes £i la figure 3.5.
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Figure 4.1: Reproduction Monte-Carlo de la solution des equation d'evolution

On constate une bonne correspondance entre les resultats Monte-Carlo et ceux de

la modelisation par les equations d'evolution. Cependant, dans les donnees Monte

Carlo, on remarque que la couche de mouillage se vide un peu plus rapidement, ce

qui permet de supposer que les temps Auger utilises sont legerement sous-evalues par

rapport a ceux utilises dans les equations d'evolution. Malgre cette legere diflFerence

et 1'erreur statistique inherente a la methode Monte-Carlo, on peut conclure que Ie

simulateur Monte-Carlo est apte a reproduire adequatement 1'evolution temporelle des

populations de porteurs dans ce modele. II est done possible de chercher a tirer profit

des possibilites offertes par Ie Monte-Carlo pour tenter d'ameliorer la modelisation

proposee.

II faut noter que, comme c'etait Ie cas dans les travaux de N. Ferret [15]. II faut

utiliser un facteur multiplicatif different pour chaque niveau pour que les resultats de

simulation reproduisent Ie comportement observe experiment alement. Les coefficients

utilises ici sont les suivants:
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Couche

Niveau

Niveau

Niveau

Niveau

de
f
d
p
s

mouillage 9
1
1
1
0

.0

.5

.2

.3

.5

Tableau 4.1: Coefficient d'ajustement d'amplitude des populations

II faut noter que les valeurs de ces co efficients n'ont de signification que lorsque

comparees 1'une avec 1'autre. En effet, ces valeurs sont evidemment dependantes du

nombre porteurs utilises pour faire la simulation.

4.3 Diffusion semi-classique

La premiere amelioration que rend possible 1 utilisation d'une methode Monte Carlo

est une description plus adequate du phenomene de diffusion dans les etats 3D des

bameres. En premier lieu, on peut incorporer aux simulations une diffusion semi-

classique, semblable a celle utilisee a la section 2.4 pour Ie transport de trous lourds du

Ge. La seule modification qui est faite au modele utilise pour les equations d'evolution

[15] est de remplacer Ie temps de diffusion qui y etait fixe a 30 ps par une diffusion
semi-classique dans les etats 3D. Les porteurs evoluent alors selon les equations semi-

classiques du mouvement auxquelles on ajoute Ie traitement Monte-Carlo des proces-

sus d'absorption et d'emission de phonons optiques polaires (voir 1.4.2) et acoustiques

(voir 2.4.1) en utilisant Pensemble des parametres propres au GaAs [21] qui sont in-

cliques dans la liste suivante. La temperature du bain de phonons est de 20 K, puisque

c'est la temperature a laquelle les mesures experiment ales out ete faites.

Lorsque la diffusion semi-classique entrame un porteur dans la region d'une couche

de mouillage, ce dernier peut alors etre capture vers les etats 2D de cette couche de

mouillage ou vers chacune des boites quantiques qui sont situees sur cette couche.

En effet, on realise la simulation avec un nombre fini de boites distinctes reparties

egalement entre 1'ensemble des couches de mouillage de la structure. Le nombre de
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m*

Cs

p
fi^op

€0

^00

Dac

0,067 mo

5,24 -105 cm/s

5,36 g/cm3
0,03536 eV

12.94

10.92

7,0 eV

Tableau 4.2: Parametres du GaAs utilises pour les simulations Monte Carlo de la structure a

bottes quantiques

boites que 1'on doit trailer dans une simulation donnee est fixe par Ie nombre de

porteurs simules et Ie rapport entre la densite de boites et la densite de porteurs.

Les porteurs evoluent dans une structure definie en utilisant 1'ensemble des parametres

connus du systeme etudie experimentalement [15]. Ces donnees sont illustrees a la

figure 4.2.

100nm
de GaAs 25 couches de BQ d'lnAs

Substrat (400 |j.m de GaAs)

u
Barriers de

30 nm de GaAs

Figure 4.2: Representation schematique de la structure a boites quantiques etudiee

La couche de surface de GaAs, sur laquelle est envoyee Pimpulsion laser servant a

exciter les porteurs a une epaisseur de 100 nm. Cette couche recouvre une serie de

25 couches de mouillage d'lnAs sur lesquelles on trouve les boites quantiques. Ces
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25 couches sont toutes separees par des bameres de GaAs de 30 nm d'epaisseur,

Le tout repose sur un substrat de GaAs d'une epaisseur de 400 fim. La densite de

boites quantiques sur chacune des couches de mouillage est de 1'ordre de 5 • 10 cm~ .

L'epaisseur du puits quantique que forme chacune des 25 couches de mouillage est

fixee a 16 A suivant la modelisation proposee par Wojs [22]. La presence de fortes

contraintes dans ces structures implique que Ie potentiel de confinement dans les puits

des couches de mouillage n'est pas simple a deduire. On choisit done de fixer a 0.34

eV la profondeur des puits, toujours selon la modelisation de Wojs [22], ce qui nous

donne une difference d'energie entre Ie niveau confine en 2D et Ie bas de la bande du

continuum des etats 3D des barrieres de 90 meV.

On ne traite pas id la variation de masse effective entre les deux materiaux com-

posant la structure. On utilise partout la masse effective de 1'electron dans Ie GaAs,

soit 0.067 mo. On considere, comme c'etait Ie cas dans la modelisation par les equa-

tions d'evolution, un transport et une relaxation ambipolaire, c'est-a-dire controlee

par un seul type de porteurs. Les electrons se deplacent et changent d'etats rapi-

dement et les trous reproduisent Ie comportement electronique par un efFet electro-

statique. Par exemple, si un grand nombre d'electrons sont captures vers Ie puits

de la couche de mouillage, la charge qui y est alors accumulee permet d'accelerer la

capture des trous vers ce meme puits. On etudie done seulement Ie comportement de

la distribution des electrons lors de nos simulations.

La distribution initiale des porteurs est monoenergetique. C'est done dire que

1'on ne considere pas 1'etalement en energie de 1'impulsion laser servant a exciter

les porteurs. Get etalement peut etre approxime a 1 aide du principe d'incertitude

d'Heisenberg. Sachant que les impulsion sont d'une duree d'environ 80 ps, on trouve

un etalement en energie d'environ 0.008 eV. On considere done que tous les electrons

simules sont excites par des photons d'exactement 1.67 eV d'energie. La position en z

(axe de croissance) a laquelle chacun des porteurs est initialement genere est choisie

stochastiquement selon une distribution exponentielle P(z) = e~az ou a = 0.004nm~

correspond au coefficient d'absorption des photons dans la structure [15].

Les resultats obtenus par cette simulation sont presentes a la figure 4.3:
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Figure 4.3: Resultats Monte-Carlo avec transport semi-classique

On note tres clairement que la montee de la population dans tous les etats est beau-

coup trop rapide comparativement aux resultats obtenus experiment alement (voir la

figure 3.5). Compte tenu que la seule modification apportee au modele obtenu par

les equations d'evolution est dans la description de la diffusion dans les etats 3D des

barieres, on doit conclure que Ie temps de 30 ps qui avait ete fixe dans ce modele

n'est pas coherent avec la description semi-classique du transport electronique dans

les niveaux 3D qui est faite ici. II faut savoir que ce temps avait ete fixe a 30 ps car

c'etait Ie temps approximatif qu'il fallait au niveaux 3D pour se vider, c'est-a dire

pour ne plus emettre de signal de photoluminescence mesurable. En supposant ce

temps de diffusion, Ie temps de capture a partir des niveaux 3D etait optimise a une

valeur extremement rapide [15]. Or, la description Monte-Carlo de la diffusion, que

Ron suppose plus realiste, ne permet pas de retrouver les resultats experimentaux en

gardant Ie meme temps de capture. On peut done supposer que Ie temps de decrois-

sance du signal de photoluminescence du GaAs n'est pas du a une diffusion lente

(30 ps) suivie d'une capture tres rapide, mais a une diffusion plus rapide, comme on

Pobserve dans les resultats Monte-Carlo, suivie d'une capture plus lente que 8•10-

ps.

71



En conservant la description actuelle de la diffusion dans les etats 3D, on peut

done etudier 1'efFet d'un temps de capture plus long. En realisant ces simulations,

on decouvre que 1'augment ation du temps de capture entraine qu'un grand nombre

des porteurs simules peuvent traverser dans son entierete la region contenant les 25

couches de mouillage et ce sans etre captures par les etats 2D ou OD. On se retrouve

alors dans une situation ou, tel que Ron peut Ie constater sur la figure 4.4, un grand

nombre des porteurs se retrouvent dans la region du substrat d'ou il ne peuvent plus

etre captures. Cette figure presente des resultats obtenus avec un temps de capture

fixe a 1 ps.
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Figure 4.4: Distribution des porteurs selon 1'axe de croissance a t = 0 (a gauche) et

t = 140 ps (a droite) pour un temps de capture Tg^ = 1 ps

Des 30 porteurs par botte qui etaient initialement generes dans la simulation, seule

une partie est done capturee. Par consequent, la valeur du nombre de porteurs opti-

misee pour les equations d'evolution, ou cet effet ne pouvait etre reproduit, n'est done

pas necessairement representative du nombre de porteurs reellement photoexcites par

Pimpulsion laser, mais represente plutot un nombre de porteurs qui demeurent dans
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la region contenant les couches de boites quantiques. L'explication de la non-linearite

du nombre de porteurs simules envers la puissance d'excitation dont il avait ete ques-

tion a la section 3.5, tient done potentiellement au fait que la presence du substrat

n'etait pas consideree dans Ie modele utilise pour resoudre les equations d'evolution.

En cherchant a ameliorer la description de la diffusion dans les etats de barrieres,

on se retrouve done dans une situation ou les temps de capture optimises ne sont plus

aptes a reproduire adequatement les resultats experiment aux. De plus, la modification

de ces temps de capture entrame que Ie nombre de porteurs obtenus par optimisation

ne permet plus d'obtenir un remplissage suffisant des niveaux. II apparait done que la

description semi-classique proposee ne peut pas etre facilement ajoutee aux resultats

obtenus par la resolution des equations d'evolution pour former un modele efficace

pour decrire Ie comportement des porteurs dans la structure etudiee.

II faut cependant reconnaitre que Ie modele de diffusion IVIonte-Carlo utilise est

limite puisque certains efFets n'y sont pas inclus. Par exemple, on considere dans ce

modele que les electrons inter agissent avec un bain de phonons a une temperature

fixee a 20 K. Or, certaines publications [23, 24] montrent clairement que Ie fait de

considerer une distribution phononique hors d'equilibre peut avoir une grande impor-

tance sur 1'evolution des porteurs et qu'il pourrait etre necessaire de considerer cet

effet. De plus, il n'est pas certain que la diffusion puisse vraiment etre reproduite

par la simulation d'une simple distribution d'electrons. En effet, la diffusion dans les

etats 3D semble, a premiere vue, tres rapide. En comparant les resultats de simu-

lation obtenus avec ce modele de diffusion et ceux d'experiences realisees dans des

echantillons de GaAs pourrait permettre de constater si des modifications doivent

etre apportees au modele pour permettre de reproduire adequatement les proprietes

de transport du GaAs.

Une autre critique importante peut aussi etre soulevee, compte tenu du fait que

les couches de mouillage sont des puits tres etroits (w 16 A). En efFet, dans une

modelisation semi-classique, ou la position des electrons est definie exactement, Ie

paquet d'onde decrivant 1'etat des electrons devrait avoir un etalement petit par

rapport aux longueurs caracteristiques sur lesquelles il y a variation du potentiel de la

structure. II est done fort probable qu'une vision semi-classique des etats electroniques
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dans les bameres ne soit pas la mieux adaptee a ce type de structure en raison de la

faible largeur des couches de mouillage [25].

4.4 Vision delocalisee des etats 3D

Adoptant une approche radicalement differente, on cherche dans cette section a decrire

les etats 3D des bameres, non plus par des paquets d'onde tres localises mais plutot

par des ondes planes ayant une extension spatiale importante. Les etats accesibles aux

porteurs sont done definis exclusivement par trois composantes continues decrivant

Ie vecteur d'onde electronique.

-100 nm—

Figure 4.5: Plage utilisee pour la normalisation des fonctions d'ondes

On choisit de normaliser les ondes planes decrivant les etats 3D sur une region qui

couvre la couche de surface, les 25 couches de mouillage, et qui s'etend sur 100 nm

dans Ie substrat (voir fig. 4.5), pour une etendue totale de 960 nm. Evidemment, ce

choix n'est pas a priori aise a justifier. Cependant, en limitant 1'etendue de la fonc-

tion d'onde a la region contenant les couches, on peut considerer que, de faQon tres

approximative, on obtiendrait des resultats equivalents si son etendue etait moindre.

Par exemple, si les fonctions d'ondes 3D etaient normalisees sur la moitie des couches
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plutot que sur leur totalite, elles auraient une amplitude deux fois plus grande et done

un recouvrement deux fois plus grand avec les fonction d'ondes 2D dans les puits. On

calculerait alors une probabilite de capture vers un puits qui serait environ deux fois

plus grande, mais la capture ne serait possible que vers la moitie des puits puisque

la fonction d'onde 3D n'en recouvre que la moitie. En somme, une probabilite x fois

plus grande d'etre capture vers x fois moins de puits devrait donner des resultats ap-

proximativement semblables au modele considere ou les fonctions d'ondes recouvrent

toutes les couches de boites.

Dans cette vision des etats des barrieres, Ie concept de position n'est pas defini

et on ne traite done pas Ie transport dans les etats 3D. Tout ce que peut faire un

porteur dans les etats de barrieres est de modifier, par une collision, son vecteur

d'onde k et ainsi se deplacer dans 1'espace k. Le module utilise pour decrire les

processus permettant ce transfert entre les divers etats 3D est Ie meme que celui

utilise a la section 4.3 et contient done 1'emission et 1'absorption de phonons optiques

et acoustiques.

Par centre, la capture des etats 3D vers les etats 2D de la couche de mouillage est

maintenant decrite par Ie resultat d'un calcul de regle d'or de Fermi permettant ainsi

une dependance du temps de capture envers Penergie des porteurs dans Ie continuum

3D. La capture des porteurs vers un puits quantique etant principalement due a

1'emission d'un phonon optique [26], c'est la Ie seul processus de capture que nous

consider ons. On calcule Ie temps de capture de la meme fagon que 1'on calculait la

probabilite d'emission d'un phonon optique a la section 1.4.2, mais en rempla^ant

les deux ondes planes qui etaient alors utilises par les fonctions d'ondes appropriees.

Dans Ie formalisme des fonctions enveloppes, 1'etat 2D sera decrit par 6

^(r)=-^e-"s-^2^(z), (4.1)

ou S est la surface de Pechantillon dans les directions perpendiculaires a 1'axe de

croissance, kj_ decrit les deux composantes de k dans les directions non-confmees

et p est Ie vecteur position selon les deux direction non-confinees. X2i)(^) est la

solution de Pequation de Scrodinger dans un puits carre d'une largeur de 16 A et
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d'une profondeur VQ = 0.34 eV. Le puits etant tres etroit, un seul niveau est obtenu,

a une energie En inferieure de 90 meV a VQ.

Les fonctions d'ondes des etats 3D sont quant a elles donnees par

^(r) = ^e-^X^), (4.2)

ou XkAZ) son^ ^es ondes planes normalisees sur la region decrite a la figure 4.5.

En calculant la regle d'or de Fermi entre ces etats a 1'aide du couplage electron-

phonon donne par I'hamiltonien presente aux equations 1.12 et 1.13, on obtient une

probabilite totale de capture pour un electron dans 1'etat 3D initial \k} = \k^i,kz}

qui est donnee par [21]

pcap(k) = ll^f i de!^l(N'^ + 1) (4-3)
avec

Ik-(Q) = dz f dz'xWX2D^)e-wz-z\^')xW) , (4.4)

Q = (k2±,i + ^,/ ~ ^k^f cos 0)1/2 (4.5)

et

I1/2
^,f = | fcl, + ^-0/0 - ^n - 7^) | (4.6)

qui est la norme du vecteur d'onde final du porteur dans 1'etat 2D, fixee par conser-

vation de Penergie. 0, 1'angle entre la projection k^^ du vecteur d'onde 3D dans Ie

plan perpendiculaire a 1'axe de croissance et Ie vecteur d'onde 2D k^j, est quant a

lui selectionne stochastiquement en utilisant la methode presentee a la section 1.4.3,

appliquee a la distribution de probabilite P(0) = ^ .
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Alors que pour les equations d'evolution, on pouvait considerer que Ie temps de

capture optimise rendait compte de la possibilite de fuite hors des etats 2D vers les

etats 3D, Ie calcul fait ici n'en tient evidemment pas compte. II est done necessaire

d'inclure cette fuite dans les processus de collision que peuvent subir les porteurs

presents dans les etats 2D. Le calcul est a toute fin pratique Ie meme que pour la

capture, a la difference pres que cette fois 1'etat initial et 1'etat final out des roles

inverses. La sommation sur les etats finaux possibles impliquera alors deux angles

distincts, un pour fixer 1'orientation de la projection fc^j du vecteur d'onde 3D final

kf dans Ie plan (x, y) et un second pour fixer 1'angle entre kf et Paxe de croissance

z. Le taux de fuite pour un porteur initialement dans Petat 2D decrit par Ie vecteur

d'onde fcj_ i est donne par [21]:

ujn^m* r „ /l27r
pf

32m* /l7r /'27r /'A;2

wfe^,) = c"jg^ y" ^ J' del-^(N^ + 1), (4.7)

ou

kz = hn cos Op , k^f = k^D sin (9p,
,* -I 1/2

hn = | ^L, + ^T (En -VQ - h^^) I (4.8)

et Q est toujours donne par Fequation 4.5.

Le processus responsable de la fuite est aussi 1'emission d'un phonon optique,

compte tenu qu'a une temperature de 20 K, Ie nombre de phonons presents est

tres faible impliquant ainsi une probabilite minime d'absorption de phonon optiques.

Evidemment, la fuite hors des etats 2D par emission d'un phonon optique ne sera

possible que pour les porteurs ayant une energie superieure a Vo + hajop. Le choix des

deux angles decrivant 1'etat final apres la collision est encore realise stochastiquement

en respectant la distribution de probabilite T ^.

Puisque 1'on traite la probabilite de fuite hors des etats de la couche de mouillage

et que cette derniere depend de 1'energie des porteurs dans Ie continuum 2D, il est

important qu'une redistribution en energie des porteurs dans les etats 2D soit pos-

sible. Pour ce faire, on considere done la possibilite qu'ont les porteurs confines en
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2D d'emettre et d'absorber des phonons optiques. Puisque les phonons acoustiques

ont des energies plutot faibles, ce sont les phonons optiques qui sont principalement

responsables de la variation de Penergie des porteurs. On considere done seulement

remission et Pabsorption de phonons optiques pour les porteurs dans Ie continuum

2D. Encore une fois, Ie calcul est analogue a celui realise pour la capture 3D —> 2D,

mais cette fois la fonction d'onde en z (axe de croissance) est la meme dans les etats

finaux et initiaux. On obtient done les probabilites suivantes pour 1'absorption et

remission d'un phonon optique par un porteur confine en 2D [6]:

p^fc,,) = ^ ['\gIM , [ ^ ^ absorPtlon (4.9)
We? Jo "" Q ' ( A^op+1 emission

avec

J(<3) = dz dz'xWx2D(^e-Q'z-z\2D^')x^') • (4.10)

Q est toujours donne par Pequation 4.5, mais, selon que 1'on considere 1'absorption

ou 1'emission d'un phonon optique, la valeur du vecteur d'onde de 1'etat final qui entre

dans Pequation 4.5 sera differente puisque cette valeur est deduite de la conservation

de Penergie totale du systeme.

En dernier lieu, compte tenu du confinement quantique dans une des dimensions

lorsqu'un porteur se trouve dans les etats 2D, Ie principe de Pauli peut prendre une

importance plus grande que dans les etats 3D. Puisque 1 on cherche a reproduire Ie

mieux possible la distribution en energie des porteurs dans la couche de mouillage, on

doit done appliquer Ie principe de Pauli dans cette serie d'etats. La technique decrite

a la section 1.4.4, adaptee a une discretisation d'un espace k a deux dimensions est

appliquee apres chaque processus de capture 3D —)• 2D et apr es chaque emission ou

absorption d'un phonon optique par les porteurs presents dans les etats 2D de la

couche de mouillage.

L'ensemble de la modelisation est toujours la meme que celle utilise pour la reso-

lution des equations d'evolution. La seule modification apportee ici est de remplacer

les processus de diffusion et de capture qui menent les porteurs des etats 3D vers les
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etats 2D par Ie modele decrit precedemment.

On trace, a la figure 4.6, Ie resultat obtenu pour 1'evolution de la population de la

couche de mouillage pour cette methode Monte-Carlo ainsi que Ie resultat qui etait

obtenu avec Ie modele a 7 niveaux utilise pour construire les equations d'evolution

[15].
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Figure 4.6: Evolution de la population dans la couche de mouillage avec un modele

delocalise des etats 3D

On note clairement que la montee de la population est beaucoup trop rapide com-

parativement au resultat de la modelisation a 7 niveaux (section 4.2) qui lui etait

tout de meme relativement pres des donnees experiment ales.

II serait possible de ralentir la capture et done potentiellement de permettre la

reproduction des resultats experimentaux en utilisant des fonction plus etendues pour

decrire Ie continuum d'etats 3D. En efFet, on aurait dans ce cas un recouvrement

moindre des fonction d'ondes 3D avec celles de etats 2D des puits que forment les

couches de mouillage et par consequent, la probabilite de capture calculee serait

moindre. Cependant, il n'est pas trivial de determiner quelle pourrait etre 1'etendue
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reelle des fonction d'ondes dans ce type de structures. On aurait potentiellement a

realiser une optimisation de ce parametre, ce qui ne confererait alors pas d'avantage

reel a la methode Monte Carlo par rapport a la resolution des equations d'evolution.
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Conclusion

Au cours de ce travail, on a pu construire un programme de simulation Monte Carlo

permettant de traiter simultanement les etats 3D, 2D et OD que 1'on retrouve dans

les structures ^ boites quantiques auto-assemblees. Malgre Ie fait qu'elle semble par-

ticulierement bien adaptee a ce probleme, la methode Monte-Carlo est encore tres

peu utilisee pour la modelisation du comportement des porteurs dans ces structures.

Nous disposons done d'un outil fort interessant pour la recherche d'une modelisation

efficace.

Bien que 1'on pouvait a premiere vue supposer que quelques modifications simples

apportees au modele propose par N. Perret pourrait permettre de construire une mod-

elisation adequate de la photoluminescence dans les structures a boites quantiques, les

modeles que 1'on a tente d utiliser id n ont pas permis d obtenir une bonne correspo-

dance entre les resultats de simulation et les donnees obtenues experiment alement.

II apparait clairement qu'un modele plus complexe est necessaire. Meme si 1'on a

reutilise une grande partie des parametres obtenus par Poptimisation des resultats de

la resolution des equations d'evolution, il faut noter que ce n'est pas la une necessite

pour construire un modele utilisable dans les simulations Monte-Carlo. En effet, il

serait plus interessant de developper une modelisation dans laquelle 1'ensemble des

processus consideres seraient decrits par des temps caracteristiques calcules a partir

de modeles microscopiques.

Comme on a aussi pu Ie constater, une des questions importantes a resoudre est

celle de la description des etats des porteurs dans Ie continuum 3D des barrieres de

GaAs. L'approche semi-classique (etat localise) est difiicile a justifier compte tenu

de la largeur des puits que forment les couches de mouillage. Cependant, une vision
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delocalisee des etats necessite de definir 1'etendue des fonctions d'onde electroniques

ce qui est difficile a realiser. La solution de ce dilemme reside potentiellement dans

une approche hybride ou Ie paquet d'onde possede une etendue spatiale importante,

mais ou Ron peut aussi traiter la diffusion de ce paquet d'onde dans la structure.

D'un autre point de vue, il est envisageable de s'afFranchir temporairement de cette

difficulte en cherchant a reproduire les resultats d'experiences dans lesquelles les por-

teurs sont excites non pas dans les etats des bameres, mais plutot directement dans

les etats 2D de la couche de mouillage. II serait alors possible de construire une mod-

ele complet pour la description du comportement des porteurs dans les etats 2D et

OD. Une fois assure que 1'on dispose d'un bon modele pour Ie traitement de ces etats,

il serait alors envisageable d'etudier plus specifiquement les comportements dans les

etats 3D.

En exploitant Ie plein potentiel de la methode Monte-Carlo, on peut s'attendre a etre

en mesure de degager une meilleure comprehension du transport et de la relaxation

des porteurs dans les structures a boites quantiques auto-assemblees.
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