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INTRODUCTION CENERALE 

Les p r o p r i é t é s  é lec t ron iques e t  v i b r a t i o n n e l l e s  des systèmes 

composites sont d k n  grand i n t é r G t  technologique e t  theor ique . La 

connaissance de ces p r o p r i é t é s  permettent , dans l e  domaine de 

1 ' é lec t ron ique  par exemple , l a  f a b r i c a t i o n  de composants p l u s  

rap ides  e t  p l us  performants ou encore , l ' é t ude  de 

1 ' établ issement d k n e  b a r r i  é re  schot tky . 
Les nouve l les  techniques de croissance t e l l e s  que l ' é p i t a x i e  par 

j e t s  molécu la i re  ou l e  dépot en phase vapeur permettent d 'ob ten i r  

des sur faces qui  peuvent ê t r e  considérées comme abruptes . A ins i  

il dev ient  poss ib le  de f a i r e  l ' é tude  théor ique des p rop r i é t és  

é lec t ron iques e t  v i b r a t i o n n e l l e s  des systèmes composites en 

u t i l i s a n t  des modéles s imples . 
Dans ce contex te  nous abordons deux axes de recherhe : 

- étude des p r o p r i é t é s  é lec t ron iques des systémes 

composites à semiconducteurs ( p u i t s  quantique) , des s t r uc tu res  

semiconducteur/vide , des hé té ros t ruc tu res  métal/semiconducteur . 

- étude des modes de phonons l o c a l i s é s  dans des sandwichs 

de c r i s t a u x  cubiques cen t rés  monoatomiques e t  b ia tomi  ques . 

Le p l an  de l a  thèse e s t  a l o r s  l e  su ivant  . Dans l e  

premier c h a p i t r e  nous présentons l e  modéle u t i l i s é  e t  brièvement 

l a  t h é o r i e  de réponse d ' i n t e r f a c e  C l 1  e t  débouche sur l k b t e n t i o n  



é t a t s  é lec t ron iques l o c a l i s é s  e t  des f onc t i ons  réponse d'un p u i t s  

quantique de semiconducteurs . Dans l e  second c h a p i t r e  nous 

présentons l ' é t ude  des systémes composites semiconducteur/vide . 
Dans l e  t ro i s ieme c h a p i t r e  nous abordons l e s  hé t6 ros t ruc tu res  

métal/semiconducteur t e l  l e s  que métal /semiconducteur/métal 

semiconducteur/métal/semio~~ndu~teur , un f i l m  métal ique déposé 

sur  un semiconducteur sem i - i n f i n i  e t  un f i l m  de semiconducteur 

déposé au bout d'un métal sem i - i n f i n i  . Dans l e  quatriPrne chap i t r e  

nous présentons 1"é tude des modes de phonons l o c a l i s é s  ,opt iques 

ou acoustiques , dans des systPmes composites formés de c r i s t aux  

cubiques centrés monoatomiques . Dans l e  c i nqu i  Pme chap i t r e  

nous présentons l ' é t u d e  des modes de phonons l o c a l i s é s  ,opt iques 

ou acoustiques , dans des systémes composites formés de c r i s t aux  

cub i  ques cent rés  b i  atomi ques . 



chapitre 1 

puits quantique 

à-semiconducteurs 



INTRODUCTION 

Le champ des appl i c a t i o n s  des systemes composites A 

semiconducteurs e s t  t r e s  vaste . I l s  sont  , par exemple , u t i l i s é s  

pour l a  f a b r i c a t i o n  de composants hyperfréquence (diode Gunn) ou 

encore des composants p l u s  rap ides  c 'est -A-d i re des composants qui  

pu issent  t r anspo r t e r  l e  maximum d ' in format ions poss ib l e  en un 

minimum de temps , t e l s  l e s  c i r c u i t s  numeriques qui permettent 

d 'envisager des ca l cu l a teu rs  p l u s  r ap ides  . Il e s t  donc important  

de r e p é r t o r i e r  e t  de comprendre l e s  phénombnes qui  i n f l u e n t  sur l e  

t r anspo r t  é lec t ron ique  C2 - 6 3  

A ins i  , nous a l l o n s  é tud ie r  l ' a p p a r i t i o n  des é t a t s  é lec t ron iques 

l o c a l i s é s  dans de t e l s  sysémes composites . Ces é t a t s  peuvent 'ë t re 

considérés comme des guides d'ondes é lec t ron iques , c-st-A-dire , 
que s i  onexc i te  un é l ec t r on  e t  on l u i  donne une énergie E e t  un 

+ 
vecteur  d'onde k correspondant A un é t a t  l o c a l i s é  , a l o r s  c e t  

e l ec t r on  pour ra  se propager dans l e  systbme composite . En o u t r e  

ces é t a t s  peuvent s e r v i r  de cent res  de recombinaison e t  de pièges 

a é lec t rons  . 
A l ' a i d e  de l a  t h é o r i e  de réponse d ' i n t e r f a c e  C l 3  on détermine ces 

e t a t s  é lec t ron iques  l o c a l i s é s  . 



1 - MODELE 

Dans le cadre de 1"pprosimation en liaisons fortes , le modéle 

utilisé est celui du cristal cubique centre A deux bandes s non 

déqenerées (type CsCl) , c'est-A-dire que l'on ne considPre qu'une 

orbitale s par atome . Un tel modPle est suffisant pour décrire 

les bandes du iemicondcicteur prés du gap , en l'occurence la plus 

haute bande de valence et la plus basse bande de conduction . Il 

décrit bien la structure de bandes du semicond~icteur au centre de 

la zone de Brillouin , en outre , i l  nous permet d-explorer la 

région située h l'extrémité de la zone et d'en déduire une 

description qualitative , en cette région , de la structure de 

bandes et des états localisés . L'intérgt d'un tel modPle est 

d'obtenir des résultats analytiques applicables A tout type de 

puits quantique A semiconducteurs . I l  a été développer pour 

l'étude des surfaces des semiconducteurs C7] et des 

superréseau:.: C8] 9 C 9 1  



II - FONCTIONS REPONSE EN VOLUME 

Considérons un c r i s t a l  de s t r u c t u r e  cubique centrée du t ype  CsCl . 
LWami l t o n i e n  mono-électronique dec r i van t  l e  semiconducteur i est  

(3 = 1 ou 2 pour l e s  deux types  d-tomes de l a  m a i l l e  élémentaire 1. 

-b 
1  es t  l a  p o s i t i o n  de l 'atome (3 se t rouvan t  dans l a  m a i l l e  

é lémenta i re 1  . 
-+ r e t  m sont respect ivement  l a  p o s i t i o n  e t  l a  masse de 1-électron . 
U e s t  l ' é n e r g i e  p o t e n t i e l l e  d ' i n t e r a c t i o n  é lec t ron- ion  cen t rée  sur 

chaque s i t e  atomique .Les i n t e r a c t i o n s  é lec t ron -é lec t ron  sont  

nég l igées  . 
La s o l u t i o n  de l ' é q u a t i o n  de Schrodinger Ho Y(:) = E.!P(f) , a  l a  forme 

b 

oh 4 e s t  l k r b i t a l e  atomique de l 'a tome l i b r e  e t  cent rée  sur  l e  

s i t e  ( l ( 3 )  . 
Dans l e  cadre du modéle a deux bandes s on ne considérera qu'une 

o r b i t a l e  S pour chaque atome . 
A p a r t i r  de l ' e q u a t i o n  de Schrsdinger e t  de l ' équa t i on  (2 )  on 

o b t i e n t  l e s  r e l a t i o n s  su ivantes  



< 1I) 1 Ho! 1I) > = E (il 
(3 

I ) =  1  o u 2  9 (6) 

E (i) e t  E (i) sont l e s  énergies des o r b i t a l e s  S des atomes l i b r e s  . 
1 2 

Dans l a  mesure oh on ne t i e n t  compte que des i n t e r a c t i o n s  en t re  

atomes premiers v o i s i n s  , l e s  seu ls  éléments m a t r i c i e l s  non nu ls  

sont de l a  forme : 

( 11 1 Ho112 > = 
Yi 7 . . 

(7) 

Les f onc t i ons  d'ondes prennent l a  forme dkndes  de Bloch [ l ( I l s i  

on impose l a  r e l a t i o n  : 

+ + + 
C = q - N  w ( ~ l k . )  exp ( i k . x ( l r ) ) )  ; j = 1  o u 2 ,  (8) 

1P J 

oh , 
+ 

N es t  l e  nombre de m a i l l e s  élémentaires dans l e  c r i s t a l  , k est  

l e  vecteur d k n d e  e t  j e s t  l P i n d i c e  de l a  bande (conduction ou 

valence) . 
En remplaçant C dans 1-équation (3)  par sa valeur  donnée par 

1  /3 
1-quat ion (8) on o b t i e n t  une mat r i ce  car rée (2x2) dont 1-annulation 

du déterminant donne l e s  bandes d 'énergie en volume : 

avec , 
f (#) = cos (#*/a cos (#2/2) cos ( #  /2) a 

a  e s t  l e  paramPtre de l a  m a i l l e  . 
O 

kt,  k,, k sont l e s  t r o i s  composantes du vecteur de propagation b . 
a 



La f o n c t i o n  réponse en volume a déjA é t é  obtenue auparavant [7] 

h l ' a i d e  du modele A deux bandes s . E l l e  e s t  d é f i n i e  par l a  r e l a t i o n  

w 
oh 1 e s t  l a  ma t r i ce  i d e n t i t é  e t  o un i n f i n i m e n t  p e t i t  . O n  

C-) posera pour l a  s u i t e  des c a l c u l s  H = ( E + i o  ) 'I--CH' . 
o i  O 

AprPs une transformée de Fou r i e r  p a r t i e l l e  on o b t i e n t  l a  f onc t i on  - 
réponse du semiconducteur i n f i n i  G dont  l e s  4léments m a t r i c i e l s  

O i 

non n u l s  sont donnes par  l e s  r e l a t i o n s  su ivan tes  : 

+ 
k e s t  l e  vecteur  d'onde p a r a l l P l e  h l a  su r face  (001) ( f i g . l ) ,  
// 

-P -P + 

X =  exp C i ( k  + k )a /2 1 , (21) 
1 2 



1 3 = ?  

_____-_____-_______-_----__--_--------_-_____--------_--_-------_ surface 

+ + + 

Figurm 1 . 
Gbométrie de l a  surface (001) . 
O : atome de type  1 
+ : atome de type  2 



avec , 
a .  d. 

Remarquons que l e s  éléments m a t r i c i e l s  de l a  fonct ion  réponse en 

volume dependent de l a  d i f f  érence 1  - 1; e t  non de 1  e t  de 1; 
a a 

séparément ce qui es t  en accord avec l a  symétrie de t r a n s l a t i o n  

selon 1  "axe  3 perpendicula ire  a l a  surface (001) . 



III - FONCTION REPONSE DVN SEMICONDUCTEUR SEMI-INFINI 

1  - Opérateur de c l i v a g e  

Le semiconducteur semi- in f in i  a  comme surface l i b r e  l a  sur face 

(001) .Pour créer c e t t e  sur face il s u f f i t  de couper toutes  l e s  

l i a i s o n s  ent re  deux p lans (001) vo i s i ns  e t  donc d9annuler l e s  

i n t é g r a l e s  de recouvrement en t re  ces deux plans. Ains i  on ob t i en t  

des l i a i s o n s  pendantes A l a  surface l i b r e  du semiconducteur .La 

géométrie de l a  sur face (001) es t  représentée sur l a  f i g u r e  1  . 
La c réa t i on  de c e t t e  sur face i n t r o d u i t  une per tu rba t ion  

représentée par 1 ' opérateur de c l i v a g e  v. .Li hami 1  ton ien qui  
Ob 

d é c r i t  l e s  i n t e r a c t i o n s  dans l e  semiconducteur semi - in f in i  es t  

donc 

C--* H h = H +yi 9 (24) 
O i o i  

r e l a t i o n  que l ' o n  peut  esprimer sous forme d' éléments ma t r i c i e l s ,  

L'opérateur de c l i v a g e  es t  C l 3  - 

La symétr ie de t r a n s l a t i o n  paral lh lement  au p lan  (001) permet de 

s i m p l i f i e r  l e  probléme e t  l e  t r a i t e r  comme étant  unidimensionnel 

en e f fec tuan t  la transformée de Four ier  de l ' équa t ion  ( 2 5 )  .A ins i  

1 'opérateur de c l i v a g e  devient  



Dans le cas oh la surface libre du semiconducteur semi-infini est 

située entre les plans définis par la= L ,/3 = 2 et la= L + 1 , p  = 1 , 

l'opérateur de clivage a pour espression 

2 - L'opérateur réponse 

La réponse du semiconducteur semi-infini A la création de la 

w surface 1 i bre (001) est représentée par 1 'opérateur réponse A 
oi 

défini par la relation 

C - ) * - )  A = v .G 
O i. oi oi 

ou encore sous forme d'éléments matriciels 

Comme on aura besoin dans la suite d'un semiconducteur semi-infini 

dont la surface 1 ibre est si tuée en l a  = O ,fi = 2  et d'un autre 

dont la surface libre est située en l a  = L + 1 , / 3 = 1 9  on 

distinguera deux cas pour le calcul de l'opérateur réponse de 

surface : 

Cas 1 : la surface libre est située en l a  = O , ( 3 = 2  

L'équation (30) avec 1; = 0,l et fi" = 1,2 donne 



On observe que l a  réponse du semiconducteur semi - in f in i  en un 

s i t e  donné (17/3' A l a  c réa t i on  de l a  surface (001) dépend du type a 

d'atomes présents en ce s i te .&  l ' a i d e  de l * & q u a t i o n  (31) e t  des 

r e l a t i o n s  (13 - 16) on ob t i en t  successivement l 'opéra teur  réponse 

en un p lan  contenant l e s  atomes du type 1  e t  en un au t re  contenant 

l e s  atomes du type 2 

s i  p '= 1 , a l o r s  

S i  fi' = 2 , a l o r s  



Cas 2 : l a  surface l i b r e  es t  s i t uée  en l3 = L + 1 , /3 = 1 

L'équat ion (30) donne avec 1: = L,L+ 1 e t  /3 = 1,2 

+ a a x f.G . (L+11,1;/3') l a ~ / 3 2  r o r  9 (34) 

S i  /3'=1 , l 'équa t ion  (34) donne l'eexpression de l 'opérateur  

réponse d'un p lan s i t u é  en 1' e t  contenant des atomes du type 1 a 

s i  ps = 2 l ' é q u a t i o n  (34) donne l 'opera teur  réponse d'un p lan  

s i t u é  en l ' e t  contenant des atomes du type 2 
3 



Lkpérateur réponse de surface du semiconducteur semi-infini est 

obtenu h partir des eléments matriciels Aoi (lap. 1;P' ; k,,,E) donnés 

par les relations (31-36) .Comme , pour l'étude du puits quantique 

de semiconducteurs ,l'on aura besoin de deux semiconducteurs 

semi-infinis i l  convient de distinguer deux cas pour le calcul de 

lkpérateur réponse de surface . 
Cas 1 : 

le semiconducteur 1 (i = 1) a sa surface libre située en 1 .=O,Cf;2. 

Son opérateur reponse de surface A (lafi, 1,P'; k,,,E) est obtenu h 
r î 

partir des equations (32) et (33) en imposant la condition la,l'S O 
S 

c'est-A-dire que est la partie tronquée (h l'intérieur du 
9 i 

c-* 
semiconducteur semi-inf ini de A . 

o i  

Cas 2 : 

Le semiconducteur semi-infini 3 (i = 3) a une surface libre située 

en 1 3 = L + 1  ,/3 = 1 et est défini par l a  2 L + 1.Son opérateur 

réponse de surface Aga (1 ap, 1 ; k,,, El est obtenu grace aux 

relations (35) et (36) en imposant la condition l a  , l ; L L + l ,  



3 - Fonct i on r dponso du semi conducteur semi - i n f i n i  

c-, La fonc t ion  réponse 
9 0 i  

du semiconducteur semi- in f in i  est  

d é f i n i e  par l a  r e l a t i o n  

4--D oh h es t  19hamil tonien qui d é c r i t  l e s  i n te rac t i ons  dans l e  
o i  

w 
semiconducteur semi- in f in i  e t  1 l a  matr ice i d e n t i t é  . 
Les équations (12-a) , (24) e t  (28) nous permettent d'obtenir  

1  'équation de Dyson qui donne 1 'expression de l a  fonc t ion  réponse 

w c.* 
du semiconducteur semi- in f in i  connaissant G e t  fi 

o i  o i  

Ci-dessous on donnera uniquement l 'expression de l a  fonct ion réponse 

de surface du semiconducteur obtenue grace A 1'4quation (40) 

u (T + 'CS'.) = CG' 
' m i  l r a i  

Ainsi  l a  fonc t ion  réponse de l a  surface l i b r e  d é f i n i e  par le = O 

e t  f l  = 2 s 'ob t ien t  A p a r t i r  de l 'équat ion (41) 



La f onc t i on  reponse de l a  sur face l i b r e  d a f i n i e  par 1. = L + 1 e t  

/3 = 1 es t  

I V  - OPERATEUR REPONSE DE SURFACE ET FONCTION REPONSE DE SURFACE 

D'UN SEMICONDUCTEUR AVEC DEUX SURFACES LIBRES 

1 - Opérateur rdponsm de su r face  

Pour o b t e n i r  l e  semiconducteur avec deux sur faces l i b r e s  il s u f f i t  

de couper t ou tes  l e s  1i.aisons e n t r e  deux p lans v o i s i n s  pour chaque 

sur face creée .La premihre sur face e s t  s i t u é e  en t re  l e s  

p lans d e f i n i s  par  1. = O ,O = 2 e t  la= 1 , 1) = 1 , l a  deuxidme 

sur face e s t  s i t u é e  en t re  l e s  p lans  déf i n i s  par la= L , 1) = 2 e t  

l a = L + l  , p = 1 .  

L-perateur de c l i v a g e  qui représente l a  c r é a t i o n  de ces deux 

surfaces e s t  obtenu en e f f e c t u a n t  l a  somme des operateurs 

donnés par  l e s  équat ions (27) e t  (28) 



L'opérateur réponse de la lame est obtenu partir de 13&quation (30) 

avec 1" = O,l,L,L + 1 et P" = 1,2 
3 

En utilisant les équations (13-16) on obtient l'expression de 

l'opérateur réponse d'un plan d'atomes de type 1 (fi'= 1) puis celui 

d'un plan d'atomes de type 2 (fi'= 2) 

Cas 1: p' = 1 



Cas 2 : (3' = 2 

L'opérateur réponse de surface de l a  lame , qui est  l a  p a r t i e  

tronquée (A l ' i n t é r i e u r  de l a  lame) de l 'opbrateur réponse donné 

par l 'équat ion (451,est obtenu en imposant l a  condit ion IS 1 1;s L 
3 

Les équations (13-16) permettent de déterminer l 'expression de 

l 'opérateur réponse de surface de l a  lame 



avec 1 S la, 1; S L . 

2 - Fonction rdponse de surface 

La fonction réponse de surface du semiconducteur avec deux 

surfaces l i b r e s  est donnée par l a  r e l a t i o n  (41) .Ainsi  on obt ient  

sous forme m a t r i c i e l l e  

A t i t r e  d'exemple nous donnons ci-dessous 1 "expression de l a  

fonction de surface de l a  lame dans 1 'espace des deux surfaces 

l i b r e s  



La fonct ion réponse de référence du semiconducteur dans 1 ' espace 

des deux surfaces es t  

Les éléments m a t r i c i e l s  de sont obtenus d p a r t i r  des 
8 i 

équations (13-16). 

L'opérateur réponse de surface dans l 'espace des deux surfaces 

l i b r e s  es t  donné par l a  r e l a t i o n  (49) pour 1 = 1 , (L 2) e t  

* 
AprPs l ' i n v e r s i o n  de l a  matr ice 'I' + CI on obt ient  l a  fonct ion 

i 

réponse du semiconducteur avec deux surfaces l i b r e s  dans l e  p lan 

des deux surfaces 
19 



V - PUITS QUfiNTIQUE DE SEMICONDUCTEURS 

Le puits quantique est formé d'un semiconducteur avec deux 

surfaces libres ( i = 2 ) sitube entre les plans définis par 

l a  = 1 @ = 1 et l a  = L , f j  = 2 , d'un semiconducteur semi-infini 

( i = 1 1 limite par la surface 1 = O , f j  = 2 et d'un autre 

semiconducteur semi-infini ( i = 3 1 dont la surface libre est 

definie par 'a  = L + 1 , f j  = 1 .Ce systkme composite est 

représente sur la figure 2 . 
La lame est formée de L couches .Chaque couche correspond deux 

plans atomiques , l'un contenant les atomes de type 1 (/3 = 1 )  

et l'autre contenant les atomes de type 2 ((3 = 2 )  . 
Les interactions entre le semiconducteur semi-infini 1 (i = 1) 

(respectivement i = 31 et la lame (i = 2 )  sont représentées par 

les intégrales de recouvrement y* (respectivement y 1 définies 
ZI 

par les relations a 
Y i  + rt = Ya + Yz 

YI , yt* 
. 

2 2 



Figure 2 
Geometrie du p u i t s  quantique . 

: atome de type 1 
+ : atome de type 2 
Les in te rac t ions  dans l e  semiconducteur i sont représentées 
par yi (i = 1,2.3) . 



On d é f i n i t  d'abord l a  fonct ion réponse de référence CG' pour l e  
a 

p u i t s  quantique comme une matr ice diagonale par blocs C l 3  dont l e s  

éléments non nu ls  sont donnés par , 

L' opérateur de couplage qui 1 i e  l e s  t r o i s  semiconducteurs grace 

aux i n tég ra les  de recouvrement yx  e t  yxx es t  

avec 

f = = 4y,cos(aki/2)cos(akt/2) 

x x  = 4yxxcos (akt/2)cos (akz/2) . 

L'opérateur r4ponse d ' in te r+  ace es t  ddf i n i  t 1 3  par l a  r e l a t i o n  



oh es t  une matr ice diagonale par b locs qui représente 

1 'opérateur réponse de surface du p u i t s  quantique de 

semiconducteurs . Les é l  éments m a t r i c i e l s  non nu l s  de ce t  

opérateur sont obtenus A p a r t i r  des équations (37 )  , (38) , (49) 

Pour obten i r  l e s  é ta t s  électroniques l o c a l i s 6 s  e t  l a  fonc t ion  

réponse du p u i t s  quantique il s u f f i t  de ca lcu le r  l 'opérateur 

réponse d ' in te r face  dans lJespace des i n te r faces  c'est-A-dire pour 

l g = O , l , L , L + l  e t  @ = 1 , 2 s o i t  



En u t i l i s a n t  l e s  équations (13 - 16) on obtient une matrice 4 x 4 

qui représente 1 ' opérateur reponse d' inter face dans 1 ' espace des 

deux surfaces 

Xf zazt2 xt:. 

f t -  1, f2 ( 5  - 1) 

f 2 (  t2- 1) 5 -  1 f c g -  1, s 

C-* La fonction réponse g du pui ts  quanti que peut Stre  calculée C 13 

A p a r t i r  de l 'équation 



Les élbments matriciels de la fonction réponse du puits quantique 

de semiconducteurs sont donc donnés par la relation 

Pour obtenir la fonction reponse du puits quantique i l  faut donc 

C-) inverser la matrice A 

-* 
MC-) Pour obtenir l'inverse de la matrice A ,  A ,on calcule d'abord 

son déterminant que l'on met sous la forme 

où W (k,,,E) est donnC par l'expression 



Tous les éléments matriciels de la fonction réponse du puits 

quanti que de semiconducteurs peuvenh mainkenant @tire. calcul és en 

utilisant l'équation (61) .Les expressions de ces differents 

éléments sont donnés dans l'appendice 1 . 

2 - Aligrreœnt des -gies de F o r d  

Lors de la création d'une. héthrojonction entre deux 

semiconducteurs i l  y a apparition de. charges dipolaires A 

l'interface [il] qui tendent aligner les niveaux d2énergie de 

Fermi .L'énergie qui joue le rôle d'énergie de Fermi lors de la 

creation de 12interface semiconducteur/semiconducteur est le 

milieu du gap ,soit A l'équilibre 

Et( j) est 1 'énergie du haut de la bande de valence du 

semiconducteur ( j ) .  



E2( j) es t  l ' énerg ie  du bas de l a  bande de conduction du 

semiconducteur (j). 

3 - Etats électroniques localisés 

La connaissance de l a  f o n c t i o n  réponse du p u i t s  quantique permet 

d 'é tud ie r  l e s  p rop r i é tés  é lec t ron ique du systeme composite e t  en 

p a r t i c u l i e r  ses é ta t s  é lec t ron iques loca l i sés .  Ces é ta t s  peuvent 

Gt re  considérés comme des guides d' ondes é l ec t ron i  ques , 
c-st-A-dire , que s i  on donne à un é lec t ron  une énergie E e t  un 

-+ vecteur d'onde k correspondant à un é t a t  l o c a l i s é  , ce t  é lec t ron  

pour ra  se propager dans l e  p u i t s  quantique .Ces é t a t s  sont donnés 

par l e s  nouveaux pôles de l a  f onc t i on  réponse . Ce sont l e s  

va leu rs  de E(k,,) qui annulent W(k E t ,  en dehors des bandes de 
0,' 

volume des semiconducteurs 1 e t  3 . I l  f aut  no te r  que dans ce cas 

t e t  t sont des nombres r é e l s  e t  t es t  un nombre complexe . 
i a 2 

Une expression de W(k,,,E) p l u s  f a c i l e  h u t i l i s e r  l o r s  de 

l ' e x p l o i t a t i o n  numérique e s t  obtenue en dé f i n i ssan t  une nouve l le  

v a r i a b l e  r é e l l e  q par 
2 



on o b t i e n t  : 

fztaaadz + f a2d t W(k,,,E) = 2iexp L iq2 (L+1 /2 ) l  C x z i i  l s i n  ( q2L) 

[ . f t  1 f2fZ(t,+ î 2 1) 

La f a c i l i t é  d ' u t i l i s a t i o n  de c e t t e  r e l a t i o n  v i e n t  du f a i t  que 

l ' exp ress ion  en t re  c rochets  es t  purement r é e l l e  .en ou t re  ce 

r é s u l t a t  e s t  général e t  peut  S t re  appl iqué A n' importe q u e l l e  

combinaison de semiconducteurs e t  d'en déduire l e s  é t a t s  

e lec t ron iques l o c a l i s é s  correspondants. 

Les va leu rs  des d i +  f érentes grandeurs nécessaires pour 

l ' e x p l o i t a t i o n  numérique proviennent de l a  rg ference C12lpour InAs 

e t  de l a  r é +  érence c i 3 1  pour GaAs e t  AlAs . 
Le n iveau d 'dnergie de As e s t  c h o i s i  comme o r i g i n e  des energies. 

* 
Les va leu rs  numéri ques ci-dessous sont  exprimées en 41 ectron-vol  t. 

Ez 1 4 ~  l 
InAs O, 42 O 2,69 

GaAs 1,43 O 3,16 

A l  A s  2,80 -0,25 2,80 
i 



4 - Résultats et discussion 

Le r é s u l t a t  o r i g i n a l  obtenu à 1  Yssue  de ce c a l c u l  e s t  de p révo i r  

1 "ppar i t ion  des é t a t s  é lec t ron iques l o c a l i s é s  pour t o u t  p u i t s  

qctan t i qcie . 
Les r é s u l t a t s  de l a  f igctre 3 e t  de l a  f igcire 4 montrent qcie l e  

nombre d - t a t s  l o c a l i s é s  augmentent quand l e  nombre de couches de 

InAs acigmente . Dans l e  premier cas l e  nombre de ces é t a t s  es t  

O 

h u i t  correspondant à une la rgeur  de p u i t s  de 42.4 A e t  dans l e  

deuxiéme cas i l s  sont au nombre de d i x  correspondant à une la rgeur  

O 

de p u i t s  de 66.6 A . Dans l e s  deux cas i l s  sont s i t u é s  dans l a  

bande i n t e r d i t e  de A l A s  e t  peuvent s e r v i r  de cen t res  de 

recombinaison ou de piPges 2t é lec t rons  . Ce r é s u l t a t  e s t  conf i rmé 

par d-atres r é s u l t a t s  non présentés i c i  e t  qu i  nous permet tent  de 

conc lure  que l e  nombre de ces é t a t s  augmente quand quand 

1"paisseiuc du p u i t s  quantique augmente e t  se t r a d u i t  par  un p i c  

de dens i té  d P é t a t  qu i  dev ien t  de p l u s  en p l u s  é t r o i t  C l 4 1  . 
Les hé té ro j onc t i ons  semiconducteur/semicondcictecir considérées i c i  

sont  abruptes . Ceci e s t  r é a l i s a b l e  expérimentalement grace aux 

nouve l l es  techniques é p i t a x i a l e s  comme l ' é p i t a x i e  par j e t s  

molécu la i res  qui  permet un c o n t r ô l e  p r é c i s  de l a  cro issance d'un 

semiconducteur sur  un a u t r e  e t  donc l a  fo rmat ion  dkune i n t e r f a c e  

de haute q u a l i t é  . Tou te fo i s  l a  p l u p a r t  de ces i n t e r f a c e s  

cont iennent  p l u s i e u r s  types de déf au t s  d k r i g i n e  s t r u c t u r a l e  ou 

chimique . L"ccomodation des paramétres de m a i l l e s  e s t  l ' u n  des 



problémes s t ruc turaux  de c e t t e  i n t e r f a c e  e t  se t r a d u i t  par 

l k p p a r i t i o n  de déformat ions dans l e  semiconducteur . Pour l e s  

semiconducteurs I I I - V  l 'accomodation se r é a l i s e  grace à une 

déf ormat ion é l a s t i  que quand 1  "écart en t r e  l e s  deux paramètres es t  

f a i b l e  C i 5 1  . Dans l e  cas d k n e  lame mince adsorbé sur un 

semiconductecir semi-in+ i n i  , c ' e s t  l e  subs t ra t  qu i  détermine l e  

paramétre de m a i l l e  p a r a l l é l e  à 1-interface e t  l e  matér iau adsorbé 

accomode son paramétre de m a i l l e  p a r a l l é l e  e t  accorde son 

paramPtre de m a i l l e  pe rpend i cu l a i r e  avec son c o e f f i c i e n t  de 

Poisson . Les r é s u l t a t s  q u a l i t a t i f s  présentés i c i  ne sont pas 

a f f e c t é s  par de f a i b l e s  v a r i a t i o n s  du paramétre de m a i l l e  . On a  

donc c h o i s i  l e  m@me paramétre pour tous  l e s  semiconducteurs 

considérés . 



Figuro 3 

courbe. de dispers ion E = f (k,) pour l e  p u i t s  quantique 

AlAs/InAs/AlC\s .Le nombre de cwchos de InAs est  L = 4 (4  

plans atomiques de I n  e t  4 plans atomiques de As ) . 
kt 

e t  k, sont expriaCs en unltCs n/a .Le i  bandes de volume de 

A l  A r  sont reprCsentCes par l e s  regions hachurCes . Les 

extr tmi tbs des bandes de volume de InAs sont reprCsentCcs 

en t r a i t  interrompu . Les Ctats Clectroniques 1ocalisCs 

sont reprCsentds en t r a i t  p l e in  e t  se trouvent dans l a  

bande i n t e r d i t e  de AlAs . On obt ient  8 Ctats 1ocalisCs , 
autant que de plans atomiques de InAs , rymCtriques par 

rapport P 1'Cnerqie da Fermi . 



Figure 4 

MPme iystbme que celui de la figure 3 avec L = 6 (6 plans 

atomiques de In et 6 plans atomiques de As ) . On ontirnt 

dix btats Clectroniquse IocalisCs situes dans la bande 

interdite de AlAs . 



Figura 5 

Courbes de dispersion E = f ( k  ) pour l e  p u i t s  quantique 

InAs/AlAs/InAs . Le nombre de couches de AlAs est  L = 4 ( 4  

plans atomiques de A l  e t  4 plans atomiques de As ). 
k* , 

e t  ka sont exprlmbs en un i tds  n/a . Les a i res  hachurhes 

reprhsentent l es  bandes de volume de InAs . Les extrCmit&s 

des bandes de volume de AlAs sont reprCsentdes en t r a i t  

interrompu . Les d ta ts  Clectroniques loca l isds  

apparaissent en t r a i t  p l e i n  2 t r o i s  d ta ts  au dessus de l a  

bande de conduction de AlAs e t  t r o i s  Ctats en dessous de 

l a  bande de valence de AlAs . 



CHAPITRE 2 

ETUDE DES STRUCTURES 

SEMICONDUCTEUR / VIDE 



1 - THEORIE DE REPONSE DaINTERFACE DES SYSTEMES COMPOSITES MIXTES 

L' étude des interfaces semiconducteurs / vide , puis des systémes 

semiconducteur/vide/semiconducteur peut %tre faite h l'aide de la 

théorie de réponse d'interface des systémes composites mixtes 

discrets-continus C 1 6 1  . 
Dans le cadre de cette théorie le semiconducteur sera traité en 

tant que systéme discret et le vide en tant que systéme continu . 
La théorie d e  réponse d'interface pour des systémes continus a éte 

établie h partir de celle des systémes discrets cl71 . 
Nous rappelons ci-dessous les résultats utiles pour la suite des 

calculs obtenus grace h cette théorie . 
Considérons un systéme composite possédant plusieurs interfaces M.. 

b 

L'ensemble de ces interfaces constitue 1 'espace d'interf ace 

représenté par M . L'inverse de la fonction réponse du systPme 

composite dans l'espace M est donné par la relation 
. . 

- i - 1 w w g (MM) = gm 
u 

(MM) + V x  

Dans la théorie des systémes continus , l'opérateur de couplage 

est nul . Ainsi l'équation (67) devient 

- i - i w 
(MM) = gs (MM) 



- i 
C--* Alors  g (MM) peut @ t r e  obtenue par une superposi t ion des 

d i f f  érents éléments m a t r i c i e l s  g-i(~i j:Mi j. ) 
r i  

A ins i  pour ca l cu le r  l a  f onc t i on  réponse d"un systPme composite 

mixte il f a u t  d-bord ca l cu le r  son. inverse A p a r t i r  de l 'équat ion 

(68) dont l e s  éléments m a t r i c i e l s  sont obtenus en u t i l i s a n t  l e s  
-a 

équations (69-71 .Les é l  éments m a t r i c i e l s  de W .  

gr  
seront ca lcu l  és 

dans l e s  paragraphes suivants . 

I I  - FONCTION REPONSE DE SURFACE D'UN SEMICONDUCTEUR SEMI-INFINI 

La r e l a t i o n  générale donnant l a  fonc t ion  réponse de surface d'un 

semiconducteur serni - in f in i  a é t é  donnée précédemment (équation (41) )  

La sur face l i b r e  du semiconducteur semi - in f in i  es t  p a r a l l P l e  au 

C-) C* 
plan (001) .On notera gai (respectivement g ) l a  f onc t i on  réponse 

83 

de sur face d'un semiconducteur dont l a  sur face l i b r e  es t  d é f i n i e  



par 1 = O ,  p = 2 (respectivement 1 = L , (3 = 1) 
3 3 

Les équat ions (42) e t  (43) donnent 

I I I  - FONCTION REPONSE DE SURFACE DU VIDE 

Considérons q u ' i l  y a un v i d e  s i t u é  dans l 'espace 1 *. (3 e t  e s t  
3 

l i m i t é  par  une sur face (001) p a r f a i t e  correspondant au p l an  d é f i n i  

par  1 = (1) e t  /3 = 2 .La f o n c t i o n  reponse de sur face du v i d e  a é t é  
a 

ca l cu lée  ci61 en déterminant d'abord l a  f o n c t i o n  réponse de 

su r face  d'un métal  noble p u i s  on e f f e c t u e  l e  passage du systéme 

d i s c r e t  au systéme con t i nu  . 
On o b t i e n t  a l o r s  l a  f o n c t i o n  réponse de su r face  d'un v i de  l i m i t é  

par  une sur face l i b r e  : 

-a 
gsz (090;  k,,, €1 = 

" Pz 

avec 



E est le niveau d'énergie du vide , 
v 

m est la masse effective, 

a est le paramPtre de la maille cristalline du semiconducteur . 

IV - ETUDE D'UNE INTERFACE SEMICONDUCTEUR/VIDE 

La surface de contact entre le semiconducteur semi-inf ini et le 

vide est le plan ((301) défini par l a  = O,f3 = 2.  

La fonction réponse du systéme semiconducteur/vide est obtenue à 

l'interface A partir des équations (68-71) 

On obtient finalement ,gr9ce aux équations (72) et (74) l'inverse 

de la fonction réponse puis la fonction réponse du systéme 

1 ' interface 



On peut alors déterminer les états électroniques localisés du 

systPme semiconducteur/vide qui sont donnés par les nouveaux poles 

de la fonction réponse g (O,U; k E) . 
//" 

Notons que pour le modéle deux bandes s on a 

La fonction réponse du systPme donnée par l'équation (78) devient 

a (ti + 1) 
g (O, O; k,,, E) = 

a a - ap2(ti + 1) 
i 

Les états électroniques localisés correspondent donc aux valeurs 

de l'énergie E (k,,) qui annulent le dénominateur de g(U,U; k,,,E), 

V - ETUDE DU SYSTEME SEMICONDUCTEUR/VIDE/SEMICONDUCTEUR 

Considérons le systéme formé d"ne lame de vide située entre 

un semiconducteur semi-infini dont la surface libre est définie 

par 1 = O , p = 2 et un autre semiconducteur semi-inf ini dont la 
3 

surface libre est définie par l a  = L , p = 2. 



La f o n c t i o n  réponse de surface de l a  lame de v i d e  es t  C l 0 1  

avec x = L a , a étant  l e  paramétre de m a i l l e  de l a  s t r u c t u r e  

cubique centrée du semiconducteur . 
L' i nve rse  de 1 a f onc t i on  réponse du systéme 

C-)-1 semiconducteur/vide/semiconducteur g (HM) e s t  obtenue dans 

1"espace des i n te r f aces  A l ' a i d e  des équations (69 - 71).  

-1 -a -1 
gli(E,k,,,0,0)+ge(E,k,,,0,(3) ge (E, k,,, O, L) 

w 
g (MM) = 

-1 (E, k,,, L, (3) -1 

9.z g m s ( ~ , k , , , ~ , ~ ) + g - * ( ~ , k , , , ~ , ~ )  .2 1 
Les d i f  f érents  éléments 'de l a  mat r ice  ci-dessus ont été obtenus 

auparavant e t  dont 1 es expressions sont  données Par 

l e s  équat ions ( 7 2 )  , (73) e t  (82) . 
La f o n c t i o n  réponse du systéme dans l 'espace des i n te r f aces  es t  



' q (MM) = 1 

W (E, k,,) 

avec, 

f Z ( t  +I) a p coth (ad 
* .  * 2 

W(E, k,/) = Det C ' g -*(HM) 1 . 

Les é t a t s  é lectroniques l o c a l i s é s  du systéme sont donnés par l e s  

nouveaux p â l e s  de la fonct ion  réponse. I l s  correspondent aux 

valeurs de l ' é n e r g i e  E(k  ) qui annulent l e  déterminant W(E, k ) 
// // 

en dehors des bandes de volume des semiconducteurs 1 e t  3 . 



V I  - 6LIGNEMENT DES ENEROIES DE FERMI ET NIVEAU D'ENERDIE DU VIDE 

Pour e x p l o i t e r  numéri quement 1 es r é s u l t a t s  on c h o i s i t  comme 

p o t e n t i e l  dans l e  v i de  un p o t e n t i e l  constant par rappor t  aux 

va r i ab les  d'espace e t  sera noté  E . 
V 

D'autre p a r t  l e  m i l i e u  du gap du semiconducteur joue l e  r 01e  

d-nergie de Fermi . 

oh El e s t  l ' é n e r g i e  du haut de l a  bande de valence e t  E l e  bas de 
2 

l a  bande de conduct ion du semiconducteur . 
Dans l e  cas oh l e  systéme composite é tud ié  es t  l e  p u i t s  

semiconducteur/vide/semi~ondu~teur on d o i t  a l i g n e r  l e s  énergies de 

Fermi de chaque semiconducteur 

Une étude récente  [ 1 8 3  a montré e:.:périmentalement que l a  

d i f f é r e n c e  e n t r e  l e  m i l i e u  du gap d k n  semiconducteur e t  l e  niveau 

d 'énergie du v i d e  es t  contante 

oh l e s  énergies sont exprimées en é lec t ron -vo l t  . 



VI1 - RESULTATS ET DISCUSSION 

Figure 6 

Courbes de d ispers ion  E = f ( k )  pour l e  systPme 
1 

AlAs/vide/AlAs . kl e s t  exprimé en u n i t é s  n/a0 . Les 

ex t rémi tés  des bandes de volume de AlAs sont représentées 

en t r a i t  p l e i n  . Les é t a t s  é lect roniques l o c a l i s é s  sont  

reprdsentés en t r a i t  interrompu . 

Figure 7 

Courbes de d ispers ion  E = f Ikl) pour l e  systéme 

GaAs/vide/GaAs . kl e s t  exprimé en u n i t é s  n/ao . Les 

ex t rémi tés  des bandes de volume de GaAs sont représentées 

en t r a i t  p l e i n  . Les é t a t s  é lec t ron iques l o c a l i s é s  sont  

représentés en t r a i t  interrompu . 

Figure 8 

Courbes de d ispers ion  E = f (ka )  pour l e  systPme 

InAs/vide/InAs . kl e s t  exprimé en u n i t é s  n/ao . Les 

extrémi tés des bandes de volume de InAs sont représentées 

en t r a i t  p l e i n  . Les é t a t s  é lect roniques l o c a l i s é s  sont  

représentés en t r a i t  interrompu . 



Dans l e s  deux premiers cas , l e  systéme AlAs/vide/AlAs e t  l e  

systpme GaAs/vide/GaAs , on observe l ' a p p a r i t i o n  de deus: é t a t s  

é lec t ron iques l o c a l i s é s  . L'un se t rouve  dans l a  bande i n t e r d i t e  

du semiconducteur , l ' a u t r e  au dessus de l a  bande de conduction du 

semiconducteur . Les énerg ies E = f ( k  ) correspondant à ces deut: 
i 

é t a t s  ,pour un vecteur de propagat ion donné , diminuent rapidement 

O 

quand l ' épa isseur  du v i d e  augmente . A p a r t i r  de 2 A l e s  deci:.: 

é t a t s  é lec t ron iques l o c a l i s é s  ne subissent aucune évo lu t i on  . C e  

sont donc l e s  é t a t s  du système semiconducteur/vide/semiconducteur 

dont l e s  deux i n t e r f a c e s  sont indépendantes e t  n' i n t e rag i ssen t  

p l u s  . Il e s t  21 no te r  que l a  sur face s i t u é e  en = 0 e s t  

cons t i t uée  d-tomes de t y p e  2  ( p  = 2)  e t  l a  su r face  s i t u é e  en t = L  
3 

e s t  formée d-tomes de t y p e  1 ( p  = 1 )  . Par con t r e  s i  on c h o i s i t  

deux sur faces  l i b r e s  i den t i ques  , on o b t i e n t  un seul  é t a t  

é lec t ron ique  l o c a l i s é  doublement dégénéré e t  qu i  s '  i d e n t i f i e  A 

1 - t a t  obtenu pour l y n t e r f a c e  semiconducteur/vide . 



Figure 6 

Courbes de dispersion E = f ( k  pour l e  système 
i 

AlAs/vide/AIAs . k es t  exprimé en un i tés  ïï/% . Les 
î 

extrémités des bandes de volume de AlAs sont représentées 

en t r a i t  p l e i n  . Les é t a t s  é lectroniques loca l i sés  sont 

représentés en t r a i t  interrompu . 



Figure 7 

Courbes de dispersion E = f ( k  1 pour l e  systéme 
i 

GaAs/vide/GaAs . k est  esprimé . en un i tés  n/a, . Les 
i 

extrémités des bandes de volume de GaAs sont représentées 

en t r a i t  p l e i n  . Les é t a t s  é lectroniques loca l i s6s  sont 

représentés en t r a i t  interrompu . 



Figure 8 

Courbes de dispersion E = f (k ) pour l e  système 
i 

~ n ~ s / v i d e / ~ n ~ s  . i< es t  exprimé en un i tés  nia,  . Les 
i 

extrémités des bandes de volume de InAs sont représentées 

en t r a i t  p l e i n  . Les é t a t s  é lectroniques l o c a l i s é s  sont 

représentés en t r a i t  interrompu . 



CHAPITRE 3 

ETUDE DE LA JONCTION 

METAL 1 SEMICONDUCTEUR 



1 - INTRODUCTION 

La j onc t i on  métal /semiconducteur e s t  du p l u s  grand i n t é r è t  

s c i e n t i f i q u e  e t  technologique .on r é a l i s e  une t e l l e  j onc t i on  h 

chaque f o i s  que l ' o n  procéde .A une m é t a l l i s a t i o n  . que l ' o n  

r é a l i s e  un con tac t  ohmi que ? etc.;. 

Pour c e t t e  r a i s o n  beaucoup d-tudes on t  é t é  r é a l i s é e s  pour essayer 

de comprendre l e s  méchanismes de fo rmat ion  de l a  b a r r i e r e  Schottkv 

e t  de montrer 1  ' i n f l u e n c e  des f ac teu r s  s t ruc turaux  . 
méta l l u rg iques  e t  chimiques . 
A l a  lumiPre des r é s u l t a t s  expérimentaux on peut c lasse r  ces 

j onc t i ons  en t r o i s  groupes : 

i ) des i n t e r f a c e s  abruptes pour l e sque l l es  on observe l a  

fo rmat ion  d7une j o n c t i o n  i d é a l e  avec une sépara t ion  e n t r e  l a  

s t r u c t u r e  du métal  e t  c e l l e  du semiconducteur Cl9 - 211. 

ii 1 des i n t e r f a c e s  pour l e s q u e l l e s  des éléments chimiques 

t e l s  que 17hydrog&ne ou l 'oxyqéne se t rouven t  p iégés A l ' i n t e r f a c e  

e n t r e  le semiconducteur e t  l e  métal C223 . 
i i i  ) des i n t e r f a c e s  pour l e s q u e l l e s  ' on observe cine 

i n t e r d i f f u s i o n  e n t r e  l e  métal e t  l e  semiconducteur avec fo rmat ion  

ou non d k i n  nouveau composé à 1 7 i n t e r f a c e  C23 - 281 . 



La na tu re  d'une t e l l e  i n t e r f a c e  peut P t r e  déterminée gr3ce A 

d i f f é r e n t e s  techniques e:<périmentales . La spectroscopie CIuger 

(AES) e t  l a  spectroscopie par  photoémission des rayons X sont 

l e s  p l u s  u t i l i s é e s  pour de t e l l e s  ca rac té r i sa t i ons  e t  5-dressent 

aux i n t e r f a c e s  const i tuées par  un f i l m  déposé sur un subs t ra t  . 
Pour l e s  i n t e r f a c e s  épaisses d 'autres techniques sont u t i l i s é e s  

t e l l e  l a  mesure du courant en f o n c t i o n  de l a  d i f f é rence  

de p o t e n t i e l  appl iquée aux é lect rodes . 
Ce t te  somme de r e s u l t a t s  représente pour l e  t h é o r i c i e n  un 

v é r i t a b l e  d é f i  . A i n s i  beaucoup de modéles théor iques ont  é t é  

proposés pour exp l iquer  l a  fo rmat ion  de l a  b a r r i é r e  Schottky e t  

l e s  p r o p r i é t é s  é lec t ron iques de l a  j onc t i on  métal /semiconducteur , 
mais aucun n 'es t  en accord avec. tous l e s  r é s u l t a t s  expérimentau:< 

obtenus . Deux types de modeles sont cependant t r é s  u t i l i s é s  : 

i un modéle qu i  t i e n t  compte des defauts  e t  es t  app l i cab le  

quand l e  semiconducteur a  un nombre s i g n i f i c a t i f  de défauts n a t i f s  

A sa su r face  ou p rés  de c e t t e  sur face C29 - 311. 

ii ) l ' a u t r e  modèle es t  u t i l i s e  quand il y a peu de défauts  . 
C e  sont  , a l o r s  , l e s  é t a t s  é lec t ron iques de l ' i n t e r f a c e  ,quand 

l e u r  dens i té  es t  s i g n i f i c a t i v e  , qui  déterminent l a  hauteur de l a  

b a r r i é r e  Schottky e t  par s u i t e  f i x e n t  l e s  p rop r i é tés  é lec t ron iques 

de c e t t e  jonc t ion  C32 - 341 . 



L-étude présentée i c i  e s t  développée autour de l a  t h é o r i e  de 

réponse d ' i n t e r f a c e  e t  s 'adresse aux i n t e r f a c e s  abruptes exemptes 

de défauts  . Dans l e  cadre de 1  "pproximation des l i a i s o n s  f o r t e s  

l a  s t r u c t u r e  des bandes de volume du semicondcicteur es t  

d é c r i t e  par  un modéle A deux bandes s  e t  l e  métal es t  d é c r i t  par 

l e  modéle du c r i s t a l  cubique s imple . 
Dans ce c h a p i t r e  on ~ " n t e r e s s e r a  aux é t a t s  é lec t ron iques 

l o c a l i s é s  dans l a  s t r u c t u r e  métal /semiconducteur/métal ( sec t ion  1) , 
dans un f i l m  de semiconducteur déposé sur un métal serni-inf i n i  

( sec t ion  1) dans un f i l m  mé ta l l i que  adsorbé sur un 

semiconducteur sem i - i n f i n i  ( sec t i on  II) e t  dans la s t r u c t u r e  

semiconducteur/métal/semiconducteur ( sec t ion  1 I I )  . 



1 - Modele 

ConsidProns un systéme composi te f ormé d '  un méta l  semi- inf  i n i  ( i = l )  

s i t c ié  dans l e  demi-espace déf  i n  par  1 < - (1) , d'un semiconductecir 
3- 

( i = 2 )  s i t u é  dans 1 "space d é f i n i  par  1 <  1 I L e t  d 'un a u t r e  
3 

méta l  s e m i - i n f i n i  ( i = 3 )  s i t u é  dans 13espa re  d é f i n i  par  131 L + 1 . 
On observe qu'A l ' i n t e r f a c e  l a  s t r c i c tu re  cub ique s imp le  dct métal  

e s t  remplacée par  l a  s t r u c t u r e  cubiqcie cen t rée  ( f i g u r e  9) . Les 

matériau:.: sont  couplés g r3ce  au:.: i n t é g r a l e s  de recocivrement y e t  
1 

YI, - 

F i g u r e  O . Geometrie de l'interface métal/semiconducteur . 7% 

est l'integrale de resonnance du metal . Les interactions dans le 
semiconducteur sont representees par y= . est l'integrale de 

recouvrement . 



2 - Fonct ion réponse de ré+  érence 

w La f o n c t i o n  réponse G de ré férence du systPme e s t  une mat r i ce  
8 

diagonale par b l o c s  C l 1  

013 G , e t  G sont  l e s  f onc t i ons  réponse de r é f  drence des 
Sa 8s 

C-+ 
des métaux 1 e t  3  e t  G l a  f onc t i on  réponse de ré fé rence  du 

8 2  

e-, e-, 
semiconductecir . G e s t  donnée par l a  r e l a t i o n  ( 5 2 )  . G 

m 2  
e t  

m i  

C-) 
G sont données par  l a  r e l a t i o n  ~ 3 5 1  

ma 

yi es.t l ' i n t é g r a l e  de résonance du métal i ( i = 1 3 ) Y  

avec 



l a  s t ruc ture  de bande en volume du métal étant  

On ob t ien t  dans l e  plan des surfaces 

w G est  donnée par l ' équa t ion  ( 5 2 )  . 
a 2  

3 - Opérateur réponse de surface 

w L"pérateur réponse de surface du systéme est  A 
a  

C-* 
oh CI es t  l ' opéra teur  réponse de surface d u  semiconducteur avec 

82 

deux surfaces 1 i bres  



f = 4yicos(a k /2 )cos(a  k /2) 
i O i O t ( 9 5 )  

X = e:cp Cia (k  + k ) / 2  1 
O i 2 

(96) 

a 
2 ,  

d2et t2 sont respectivement donnés par l e s  équations 

(17) , (19) e t  (22) . 
A e t  A sont respectivement l e s  opérateurs réponse de surface 
.i ma 

du métal i = 1 e t  du métal i = 3 e t  sont donnés dans 1-space des 

deux sur faces par  l a  r e l a t i o n  t351 

4 - Opérateur rdponse d ' i n t e r f a c e  

L'opérateur réponse d ' i n t e r f a c e  e s t  d é f i n i  par l a  r e l a t i o n  



oh , y e s t  1  'opbrateur  de couplage du systeme 

avec 

w On o b t i e n t  l ' o p 4 r a t e u r  réponse d ' i n t e r f a c e  A , 



S - Fonct ion réponse e t  d t a t s  l o c a l i s é s  du systhme 

La f onc t i on  réponse du systéme es t  donnée par l ' équa t ion  (61) , oh 

C-* *.-) C* A = A + I .  

Les é t a t s  é lect roniques l o c a l i s é s  du systéme sont donnés par l e s  

nouveaux pGles de l a  f onc t i on  réponse .Ce sont l e s  va leurs  de 

C-) 
l ' éne rg ie  E(k / / )  qui  annulent l e  déterminant de l a  matr ice A . 



III - ADSORPTION D'UN FILM METALIQUE SUR UN SEMICONDUCTEUR 

SEMI-INFINI 

Considérons un systéme composite formé d7un métal de L couches 

(i = 2) , s i  t u é  dans 1 'espace déf i n i  par 1 I 1 I L , adsorbé au 
a 

bout d'un semiconducteur semi - in f in i  (i = 1) s i t u é  dans l 'espace 

d é f i n i  par l3 < O . 
La fonc t i on  réponse du systeme es t  *G'. ses é l  éments mat r i  c i  e l  s 

s 

sont donnés par l e s  r e l a t i o n s  suivantes 

Gml(13/3,1~/3'rk,,sE) = Gol(13/3~la/I',k,,,E) pour 1 A; 5 0 ,  

dont 1 "expression es t  donnée par l e s  équations (13-16). 

G = Gaz, pour 1 1  1 , 1 1 L dont l 'expression es t  donnée 
m 2  

par l ' équa t ion  (87). 

Les éléments m a t r i c i e l s  de 1 "opérateur réponse de sur face sont 
O 

déterminés A p a r t i r  des r e l a t i o n s  

G (11,1;/3,k,,,E) es t  donnée par l e s  r e l a t i o n s  (13) e t  (15) . 
01 



L' opérateur de coup1 age du systéme compo,si t e  est 

L k p é r a t e u r  réponse d ' in ter face  est  d é f i n i  par l a  r e l a t i o n  

La fonction réponse du systhme est  donnée par l 'équat ion (b l ) .Les 

nouveaux pôles de l a  fonction réponse sont donc les zéros du 

w 
déterminant de l a  matrcie A 

-a-=T+T 



f2d t 
+ x i *  

- (t2 - t2L+î) 1 
2 

IV- ETUDE DU SYSTEME SEMICONDUCTEUR/METAL/SEMICONDUCTEUR 

Considerons un systeme composite formé d'un métal de L couches 

(i = 2) , s i t u e  dans l 'espace def i n i  par 15 la 5 L , e t  de deux 

semiconducteurs semi-inf i n i s  s i  t u é s  respectivement dans l e s  

espaces d é f i n i s  par  1. 5 O e t  1. 2 L + 1 . 
L'operateur  réponse de su r face  du systéme e s t  d e f i n i  par  une 

mat r i ce  diagonale par b l o c s  dont l e s  élements sont (equat ion (93) 

- 
m i  

, pour la , 1; I O 



Lkpérateur de'couplage du systéme est 

LSopérateur réponse d'interface est défini par la relation 

u oh G est une matrice diagonale par blocs donnée par l'équation (87). 
s 



Les é t a t s  é lec t ron iques  l o c a l i s é s  sont donnés par  l e s  nouveaux 

pô les  de l a  fonct ion  réponse du systPme .Ce sont l e s  va leurs  de 

l ' é n e r g i e  E(k//f  qu i  annulent l e  déterminant de l a  mat r i ce  



V - RESULTATS ET DISCUSSION 

Le semiconducteur e t  l e  métal c h o i s i s  pour i l l u s t r e r  c e t t e  étude 

sont  GaAs e t  Ag . La jonc t ion  Ag/GaAs es t  connue comme étant  une 

j onc t i on  abrupte C361 . La s t r u c t u r e  Aq/GaAS/Ag ( f i g u r e  1 est  

formé de deux métaux semi-inf i n i s  (Ag) e n t r e  lesque ls  se t rouve un 

f i l m  de semiconducteur (GaAs) cons t i t ué  de quatre couches , i . e  

4 p lans  atomiques de Ga e t  4 p lans  atomiques de A s  . L ' i n t é g r a l e  

de résonnance de Ag es t  y,= ya= 0.50 eV . L ' i n t é g r a l e  de 

recouvrement de GaAs es t  y = 0.70 eV . On observe l ' a p p a r i t i o n  
2 

d ' ê t a t s  é lec t ron iques l o c a l i s é s  dans l e  semiconducteur . Le nombre 

de ces é t a t s  augmente quand 1 ' épaisseur du f i  l m  augmente . Par 

exemple , au cen t re  de l a  zone de B r i l l o u i n  , l e  nombre de ces 

é t a t s  e s t  n = 4 pour L = 1 ( 1  p lan  atomique de Ga e t  1 p lan 

atomique de As ) , n = 6 pour L = 2 e t  n = 8 pour L = 4 .De p lus  

l ' é n e r g i e  de ces é t a t s  augmente quand l 'épa isseur  du f i l m  augmente . 
Ce phenornene con t r i bue  certainement l a  d iminut ion  de l a  b a r r i e r e  

II  

énerget ique A l ' i n t e r f a c e  quand l 'épa isseur  du f i l m  augmente 

f a i t  qu i  e s t  observé expérimentalement C373 . 
Le couplage e n t r e  l e s  deux matériaux ( semiconducteur e t  métal a 

é té  c h o i s i  comme é tan t  l a  moyenne ar i thmét ique de l ' i n t é g r a l e  de 

recoubrement y du semiconducteur e t  de l ' i n t é g r a l e  de rasonnance 
2 

y,+ y2 
Y ,  

- 0.60 eV . = ya dans l e  métal , i .e  y = - - 
1 2 



Ce couplage A l ' i n t e r f a c e  es t  un des paramPtres qui carac tér isent  

une t e l l e  jonc t ion  . Quel es t  a l o r s  l e  comportement de c e t t e  

s t r u c t u r e  en fonc t ion  du couplage i n t e r f a c i a l  3 

On observe que l e s  quatres é t a t s  qui sont s i t u é s  dans l a  bande de 

conduction du semiconducteur sont t rPs  peu sensib les au couplage 

i n t e r f a c i a l  . Par exemple pour k = 0 l ' é t a t  l o c a l i s é  supérieur 
A 

(p lus  haute énergie a une énergie E = 5.51 eV pour un couplage 

y, 
= 0.60 eV , E = 5.54 eV pour y = 0.30 eV e t  E . =  5.54 eV pour 

1 

y, 
= 0.80 eV . En ou t re  ces é t a t s  sont esactement l e s  &mes aussi 

b ien pour l a  s t r u c t u r e  Ag/GaAS/Ag ( f i g u r e  10) que pour l a  

s t r u c t u r e  Ag/GaAs . Il apparaî t  donc que ces é t a t s  appartiennent 

en propre au semiconducteur (é ta t s  qui  ont  un caractbre de 

conduction ) . Par con t re  l e s  é ta t s  qui  ont un caractPre de 

valence sont sensib les au couplage h l ' i n e r f a c e  . En e f f e t  l e s  

deux é t a t s  qui sont s i t u é s  en dessous de l a  bande de valence du 

semiconducteur d isparaissent  quand on diminue l e  couplage . Pour 

y, 
= 0.30 eV ces deux é t a t s  n 'ex is ten t  p l u s  . Pour y = 0.60 eV 

1 

' ( f i g u r e  10) i l s  ont l e s  énergies EL(kL = 0) = - 6.29 eV e t  

El(kz = 0) = - 6.66 eV .L 'é ta t  d'énergie EL es t  exactement l e  meme 

que c e l u i  obtenu en dessous de l a  bande de volume du métal pour l a  

j onc t i on  Ag/GaAs ( f i g u r e  11) . Ce sont donc des é t a t s  d'unterface 

i n d u i t s  par l e  métal C381 . 



Pour l e  systéme GaAs/Aq ( f i g u r e  12) il n ' y  a  pas d ' é t a t s  l o c a l i s é  

en dessaus de l a  bande de volume du métal . Toutefois  ces é t a t s  

réaparaissent  quand l e  couplge augmente ou quand l 'épaisseur  du 

f i l m  augmente . 
Les r é s u l t a t s  e t  conclusions présentés i c i  peuvent ê t r e  reconduits 

intégralement pour l e s  systémes Ag/AlAs/Aq , Ag/AlAs e t  AlAs/Ag . 



Courbes de dispersion E = f ( k  pour l e  syst8me 

Ag/GaAs/Ag . k, est  expria4 en unltes n/ao . l e s  

extremitbs des bandes de volume de GaAs sont reprbsentdes 

en t r a i t  interrompu . La region hachurbe represente l a  

banda de volunw du rndtal . Les etats  electroniques 

local isds sont reprdscntbs en t r a i t  p le in  . 



Figura 11 

Courbes de d ispers ion E = f (kt) pour l e  systeme 

Ag/GaAs ( 4 couches de GaAs adsorbbes au bout du m4tal 

semi- in f in i  f . k es t  exprime en un i tes  n/a, . l e s  

extr6mites des bandes de volume de GaAs sont representees 

en t r a i t  interrompu . La region hachuree represente l a  

bande de volume du metal . Les e ta ts  Blectroniques 

loca l i s4s  sont representds en t r a i t  p l e i n  . 



Figura 12 

Courbes d a  d i s p e r s i o n  E = f ik, )  pour l e  systeme Galk/Ag 

(4 couches d e  Clq adsorbees  au bout du semiconducteur 

semi-infini  ) . k, e s t  exprimd en u n i t e s  n / a o ~  . Les 

r eg ions  h a c h w b e s  r ep re sen ten t  l e s  bandes d e  volume du 

semiconducteur . Les e x t r e m i t e s  de  l a  bande d e  volume du 

metal s o n t  r e p r @ s e n t & e s  en t r a i t  interrompu . Les e t a t s  

C l e c t r m i q u e s  l o c a l i s b s  s o n t  repr6sentL-s en t r a i t  p l e i n  . 



CHAPITRE 4 

PHONONS DE SANDWICH POUR 

CRISTAUX CUBIQUES CENTRES 



PHONONS DE SANDWICH POUR DES 

CRISTfiUX CUBIQUES CENTRES 

1 - Introduction 

Les modes de phonons localisés optiques et acoustiques ont été 

prédits auparavant [39 4(33 a l'aide d'un modéle utilisant des 

cristaux cubiques simples . Dans ce chapitre on étudie ces mgmes 

phonons dans des sandwichs de cristaux cubiques centrés . 
Le systéme composite étudié ici est formé dPune lame 

cristalline située entre deux cristaux semi-inf inis . L'étude est 

developpée en utisant des cristaux cubiques centrés monoatomiques . 
La simplicité du modele permet l'obtention de la fonction réponse 

du systPme sous forme analytique . La connaissance de cette 

fonction réponse permet d'étudier les propriPtés vibrationnerlles 

du systéme composite et en particulier l'obtention des modes de 

phonons localisés . Comme c'est le cas pour le modéle de 

Montroll-Potts C411 , notre modele décrit les phonons polarisés 

transversalement (modes transverses et ne décrit pas les phonons 

polarisés dans le plan sagittal qui est le plan qui contient le 

+ 
vecteur de propagation k,, para1 lPle aux plans des interfaces . 



II - MODELE DE PHONONS EN VOLUME ET FONCTION REPONSE 

1 - Descr ip t ion  du modhle 

On considhre un c r i s t a l  dont l a  m a i l l e  es t  cubique centrée , 
dont l e s  atomes ont l a  masse mi . ua(4(3) représente l a  composante 

dans l a  d i r e c t i o n  a = 1,2 ou 3 du vecteur déplacement de 1 "tome 

du s i t e  ( X @ )  .L'énergie p o t e n t i e l l e  associée au c r i s t a l  a  l a  forme : 

oh t' = t +1 - , / 3 ,  /3' = 1 , 2 e t  6 l a  constante de f o r c e  

qui  représente l e s  i n t e r a c t i o n s  en t re  l 'atome du c r i s t a l  i e t  ses 

premiers v o i s i n s  . 
' En admettant que l e s  déplacements ont  une dépendance 

s inusoïda le  du temps , on o b t i e n t  , A p a r t i r  de l a  r e l a t i o n  (108) , 
un systéme de t r o i s  equations de mouvement 

avec 

oh (tW/3") représente l e s  s i t e s  des 8 atomes premiers vo i s i ns  de 

1 'atome du s i  t e  (yj) . 



Grace aux r e l a t i o n s  (109) e t  (116) on ob t i en t  l e s  r e l a t i o n s  de 

d ispers ion pour l e s  phonons en volume & p a r t i r  de 

oii 

-b 3 = d a k es t  l e  vecteur de propagation a étant  l e  

paramétre du réseau e t  F (1) = cos (S& /2 )cos ( i  / 2 ) cos (1  / 2 )  . 
2 3 

La réso lu t i on  de ce systéme donne l e s  r e l a t i o n s  de d ispers ion 

su i  vantes 

avec , j = 1 pour l e  s igne + e t  j = 2  pour l e  signe - . 
Les vecteurrs propres W ( 1 11.) e t  W (2  11.) sont 

J 1 



C (8fi.F (4) )2 + (8pi  - no. (4 )  )' f" 
L L L 

Finalement on o b t i e n t  

2 - Fonction rdponse en voiume 

Les p r o p r i  é tés  v i  b ra t ionne l  l e s  du c r i s t a l  considéré peuvent S t r e  

étudiées A l ' a i d e  de l a  t h é o r i e  de réponse d ' i n t e r f a c e  en 

déterminant l a  fonct ion  réponse en volume d é f i n i e  par  

C-* 1 é t a n t  l a  mat r i ce  i d e n t i t é  . 



La solution de cette équation est donnée par la relation 

avec , 
wcpli, > Wcp' 1 %  1 ~((312 ) wcp' I f  ) 

{ P(3' ) = + 

x [ ;il) est la distance entre l'atome de type (3' situé 

dans la maille élémentaire t' et celui de type (3 situé dans la 

maille t et N est le nombre de mailles élémentaires . 
On obtient 



Pour e x p l o i t e r  l a  symétr ie de t r a n s l a t i o n  para1 1  élement A l a  

sur face (001) on i n t r o d u i t  l e  vecteur d'onde k,, p a r a l l é l e  aux 

p lans (001) e t  on e f f ec tue  l a  transformée de Four ier  p a r t i e l l e  de 

l a  f onc t i on  réponse . 

oh k e t  k sont l e s  composantes du vecteur d90nde dans l e s  
î z 

d i r e c t i o n s  1  e t  2 de l a  sur face (001) . 
A ins i  l a  fonc t ion  réponse peut s ' é c r i r e  

oh N es t  l e  nombre de mai l  l e s  de l a  sur face . 
O 

En i d e n t i f i a n t  l e s  équations (118) e t  (122) on ob t i en t  f inalement 

oh L3 es t  l e  nombre de m a i l l e s  ent re  deux surfaces (001) . 



Les éléments m a t r i c i e l s  de l a  fonct ion réponse sont donnés par l e s  

r e l a t i o n s  suivantes 

avec 

f = 4P.cos (#*/2) cos (S2/2) , 
i L 

X = exp C i  (iA + 02)/23 r 



III - OPERATEUR DE CLIVhGE ET OPERATEUR REPONSE 

D'UN CRISTAL SEMI-INFINI 

1 - Opérateur  d e  c l i v a g e  

Pour c rée r  une sur face  (001) dans un c r i s t a l  cubique cen t ré  il 

s u f f i t  de couper t o u t e s  l e s  l i a i s o n s  e n t r e  deux p lans  v o i s i n s  .La 

géométr ie de l a  su r face  ((:)(3l)est representée sur  l a  f i g u r e  

su i van te  . 

gdomdtr ie  de l a  s u r f a c e  (001) . 

C-) 
La c r é a t i o n  de c e t t e  sur face  correspond A un opérateur de c l i v a g e  V . 

O i 

L 'hami l t on ien  du systéme dev ien t  



Comme c e l a  a  é t é  f a i t  pour l a  f o n c t i o n  réponse , on e f f e c t u e  l a  

t ransformée de F o u r i e r  de 1  k p é r a t e u r  de c l i v a g e  pour e x p l o i t e r  l a  

s y m é t r i e  de t r a n s l a t i o n  p a r a l l è l e m e n t  & l a  sur face  ( 0 0 1 )  .On 

o b t i e n t  

2 - Operateur réponse 

L-pérateur réponse e s t  donné par  l a  r e l a t i o n  

ou encore sous forme d'&éléments m a t r i c i e l s  



a v e c  2" =(: ) ,1  e t  0" = 1 . 2 .  
3 

P o u r  l a  s u i t e  d e s  c a l c u l s  o n  p o s e r a  f  = c o s ( 9  / 2 ) c o s I B 2 / 2 )  . 
i 

L k p é r a t e u r  r é p o n s e  d u  c r i s t a l  s.emi-inf  i n i  d o n t  l a  s u r f a c e  l i b r e  

est s i t u é e  e n t r e  les p l a n s  d é f i n i s  p a r  4 = 3 . (3 = 2 e t  
3 

t = 1 , = 1 es t  d o n n é  p a r  l a  r e l a t i o n  
a 

o h  l es  é l é m e n t s  d e  l a  f o n c t i o n  r é p o n s e  s o n t  d o n n é s  p a r  les 

r e l a t i o n s  ( 1 2 4 )  , (125) et (12.6) . 
Dans  l e  cas oh l a  s u r f a c e  l i b r e  d u  c r i s t a l  est s i t u é e  e n t r e  l e s  

p l a n s  d é f i n i s  p a r  5 = L , p z "  e t 2  = L +  a 1 / 3 =  1 

1 3 0 p é r a t e u r  d e  c l i v a g e  d e v i e n t  



En u t i l i s a n t  l a  r e l a t i o n  (135) , avec ta = L :L + 1 , on ob t i en t  

l ' opé ra teu r  réponse du c r i s t a l  semi-inf i n i  dé+ i n i  par 4 I L + 1 
3 

I V  - OPERATEUR DE CLIVAGE ET OPERATEUR REPONSE 

D'UN CRISTAL AVEC DEUX SURFACES LIBRES 

1 - Operateur de c l i v a g e  

On considére une lame d k n  c r i s t a l  cubique cent ré  dont l e s  

sur faces l i b r e s  sont  s i tuées  en 2 = 1 e t  % = L . Cet te lame es t  
3 

obtenue en coupant t ou tes  l e s  l i a i s o n s  e n t r e  deux p lans  (OO1)voisins . 
C-) 

L k p é r a t e u r  de c l i v a g e  V .correspondant A l a  c réa t i on  de ces deux 
O L  

sur faces es t  obtenu A p a r t i r  de l a  r e l a t i o n  (132) 



w A p a r t i r  de l a  r e l a t i o n  (135)  on ont ient  l ' opéra teur  réponse A 
O i 

de l a  lame c r i s t a l l i n e  

L 'opérateur  réponse de surface du c r i s t a l  avec deux surfaces 

l i b r e s  es t  obtenu A p S f t i r  de l 'équat ion  (140) en imposant l a  

r e l a t i o n  1 5 4' 5 L .Son expression dans l e  p lan  des s~ i r faces  es t  
a 



oh l e s  d i f f e r e n t s  éléments m a t r i c i e l s  Goi(tafl,<fl') de l a  f onc t i on  

réponse sont donnés par l e s  r e l a t i o n s  (124) , (125) e t  (126) . 

V - PHONONS DE SANDWICH 
1 - Opérateur de couplage e t  opérateur réponse d ' i n t e r f a c e  

On considére un systéme composite formé de deux c r i s t aux  cubiques 

cen t res  semi-inf i n s  s i t u é s  , l ' u n  dans l e  demi-espace déf i n i  par 

4 I O (i = 1) l ' a u t r e  dans l e  demi-espace d é f i n i  par 

ta I L + 1  (i = 3)  e t  d'une lame de c r i s t a l  s i t u é e  en t re  . 
l e s  surfaces l i b r e s  d é f i n i e s  par ta = 1 , /3 = 1 e t  ta = L  , /3 = 2  . 
La géométrie du sandwich e s t  représentée sur l a  f i g u r e  13 . 
Les i n t e r a c t i o n s  en t re  l e  c r i s t a l  semi-inf i n i  i = 1  (resp.3) e t  l a  

lame c r i s t a l l i n e  i = 2  sont  représentées par l e s  constantes de 

f o r ces  i )  (resp.flxx) t e l l e s  que x 



L k p é r a t e u r  r é p o n s e  d - n t e r f a c e  est d é f i n i  p a r  l a  r e l a t i o n  

C-) e-, e-, A  et Ara  é t a n t  r e s p e c t i v e m e n t  les o p é r a t e u r s  r é p o n s e  d e  
8 2  

surface d u  cristal  s e m i - i n f i n i  i = 1 d e  l a  lame i = 2 et  

d u  cr i s ta l  s e m i - i n f i n i  i = 3 . I l s  s o n t  d o n n é s  p a r  les r e l a t i o n s  

(136) , (138) et (141) . 

C-) t G est la  f o n c t i o n  r é p o n s e  d e  r é f é r e n c e  d u  s y s t P m e  c o p m o s i t e  
s 

a v e c  



Les d i f f  érents éléments Goi(4al),4i/3' (i = 1,2,3) sont donnés par 

l e s  r e l a t i o n s  (124) , (125) e t  (126) . 

C-) d V est  l k p é r a t e u r  de couplage 
1 

w 
On peut a lors  déterminer l 'opérateur réponse d  ' in te r face  A , A 
p a r t i r  des re la t ions  (142) , (143) , (144)  e t  (145) . Dans l e  plan 

des surfaces il se présente sous forme d'une matrice 4 x 4  





l e s  aut res  éléments m a t r i c i e l s  sont n u l s  . 

2 - Phononr l o c a l i s d r  

C-) La f onc t i on  réponse du sandwich de phonons g peut ê t r e  obtenue 

sous forme ana ly t ique  A p a r t i r  des équations (60) e t  (61) . 
# 

Les phonons l o c a l i s é s  dans l e  sandwich sont l e s  nouveaux pâ les  de 

l a  f onc t i on  réponse du systéme composite . C e  sont l e s  valeurs 

o (k ) qui annulent l e  déterminant de . 
// 

Dans l e  cas oh l e  sandwich e s t  symétrique , c'est-A-dire quand l e s  

c r i s t aux  1 e t  3 sont ident iques , on o b t i e n t  une expression p l us  

simple de ce déterminant que 1-n met sous l a  forme 

2 
W(k,,,w 1 

  et 'h' = 



avec 
4(Pi - PI)a m t a m t  

w ( k,, ,O) = [ C  + 1 1  c 4 ( P 2 - P I )  2 2 2  + ] 

f 2 ( t  + 1) 
1 1 f i ( t 2  + 1) 

3 - Résultats e t  discussion 

Figure 14 

Relations de dispersion pour un sandwich dont l e  c r i s t a l  

central  est  constitué de si:.: plans atomiques : m /m = 4 , 
2 1 

()t/(? = 1.5 . La région hachurée est  la bande du c r i s t a l  1. 

Les phonons loca l isés  sont représentés e n t r a i t  p l e i n  . 



Figure 1S 

R e l a t i o n s  d e  d i s p e r s i o n  pour un s a n d w i c h  d o n t  l e  cristal  

c e n t r a l  est c o n s t i t u é  d e  s i x  p l a n s  a t o m i q u e s  : 

m / m i  = 0.5 , /j2/()i = 1 . 5  . L a  r é g i o n  h a c h u r é e  est l a  
2 

bande d u  cristal  1 . L e s  phonons  l o c a l i s é s  s o n t  r e p r é s e n t é s  

e n  t r a i t  p l e i n  . 



Figure 14 



Figure 15 



CHAPITRE 5 

PHONONS DE SANDWICH POUR DES 

CRISTAUX BIATOMIQUES ( TYPE CaCI) 



PHONONS DE SANDWICH POUR DES CRISTAUX BIATOMIQUES 

1 - Introduction 

L"n te r@t  de c e t t e  étude e s t  de p révo i r  1-existence de modes 

l o c a l i s é s  de phonons dans des systémes composites formés de 

c r i s t a u x  cubiques cent rés  biatomiques . 

II - MODELE DE PHONONS EN VOLUME ET FONCTION REPONSE 

Les c r i s t aux  considérés i c i  on t  une s t r u c t u r e  cubique centrée du 

type CsC1 . Lh tome  au cen t re  de l a  m a i l l e  a  une masse m 
i 

l ' a u t r e  une masse m . O n  ne considére que l e s  i n t e r a c t i o n s  en t re  
2 

atomes premiers vo i s i ns  . 



Les éléments non n u l s  de 1  "nergie p o t e n t i e l  l e  d' i n t e r a c t i o n  sont 

oh (3. es t  l a  constante de f o r c e  r e l a t i v e  au c r i s t a l  i, 4 l e  numéro 
L 

de l a  m a i l l e  e t  /3 = 1 ou%représente l e  type d'atome de masse m a  ou m . 
2 

La mat r i ce  dynamique es t  dé+ i n i e  par l a  r e l a t i o n  

i 

D ( /3 f ) ' Ik )  = - 
@ 

exp C -  i k  Ex(4) - x(4')ll 
M 

(3 4' 

-B 
oh k represente l e  vecteur d'onde e t  x ( 4 )  l a  p o s i t i o n  de l 'atome 

dans l a  m a i l l e  4 . 
On o b t i e n t  



oh 

= k..a , i= 1,2,3 
i t 

9 

k. la composante du vecteur d'onde selon la direction i de 1-space, 
b 

F(4) = cos(% /2)cos(S /2)c0sf4~/2) , 
i 2 

a la distance entre deux seconds voisins . 
Les fréquences de vibration sont obtenues à partir de la l'équation 

soit - 

L'annulation de ce déterminant permet d'obtenir les relations de 

di spersi on 

avec j = 1 pour le signe + et j = 2 pour le signe - . 
On obtient la fonction réponse du cristal biatomique de la mgme 

mani ere que ce1 1 e du cri stal monoatomi que 



2 8 p i m Z ( i )  - w m ( i ) m  ( i l  14 - 4;( + i 
4 2 

ti a 
G . ( 5 2 ,  4;2; k,,, w') = x , ( 1 5 6 )  

OL 

f 
i 

t2 - 1 
i 

m 2 i i  )XI I I  L + t ! ' a - % - * I  t 

t i c  G . ( 4  1,4;2; k,,, 0% = 1 ( 1 5 7 )  or 3 - 

avec . 

X = exp C i  ( I p  + 9)  )/23 
2 

9 
1 



-111 - OBTENTION DU CRISTAL SEMI-INFINI ET D'UNE LAME MINCE 

I - Cristal semi-infini 
Le cristal semi-infini est obtenu A partir du cristal infini en 

coupant toutes les liaisons entre atomes de deux plans voisins .La 

création de cette surfac-e libre introduit une perturbation 

4-4 representée par un opérateur de clivage V o i .  

Si la surface libre est definie par le plan La , I) 



A l ' a i d e  de l 'équation (134) on obtient l 'opérateur réponse du c r i s t a l  

w L'opérateur réponse de surface A . est obtenu kt p a r t i r  de l 'équat ion 
SlP 

(16h) en imposant l a  condit ion S O 

, 

Quand l e  c r i s t a l .  semi-inf i n i  est  s i tué  dans l e  demi-espace déf i n i  

par 4 2 L + 1 , l e  mOme raisonnement que précédemment conduit kt 
3 

l 'opérateur réponse de surface 



2 - Lame mince 

Pour construire l a  lame mince on coupe toutes l e s  l i a isons  d'une 

p a r t  entre  l e s  plans Ca = O , (I = 2 e t  Ca = 1 , (I = 1 p u i s  entre 

l e s  plans ta = L , p = 2 e t  la = L + 1 , 13 = 1 . l 'opérateur de 

c l ivage  correspondant h la créat ion de ces deux surfaces l i b r e s  est  



Les éléments mat r ic ie ls  de l 'opérateur réponse sont 

L'operateur réponse de surface est  obtenu A p a r t i r  de l a  r e l a t i o n  (170) 

en imposant l a  condition 1 I< I L 

Les éléments m a t r i c i e l s  de l a  fonction réponse sont donnés par l e s  

r e l a t i o n s  (155 - 158) . 



IV - PHONONS DE SANDWICH 

On considPre un systPme composite formé de deux cristaux 

semi-inf ins (i = 1 et i = 3) et d'une lame mince (i = 2) fis 9 Pz 

et (3 sont respectivement les constantes de force dans le cristal 
a 

i = 1 , i = 2 et i = 3 . A l'interface l'interaction entre le 

cristal i = 1 et le cristal i = 2 (respectivement i = 2 et i = 3 ) 

est représentée par PI (respectivement P . 
II 

- /)i ' ( 2  
9 

O3 + 

4 - %1= 2 2 

L'opérateur réponse de surface du système composite , dans les 

plans des surfaces , est donné par la matrice 

OQ les expressions des divers éléments matriciels sont donnés par 

les équations (167) , (168) et (171) . 



w L'opérateur de couplage V du systéme dans l e s  plans des surfaces 
1 

est  

La connaissance de lSop&ra teur  réponse d ' in te r face  (éq.142) permet 

w w 
de former l a  matrice A = -I' + , oh 1 est  l a  matr ice i den t i t é .  

Les modes loca l i sés  de phonons sont donnés par l e s  nouveaux pOles 

de l a  fonct ion réponse , i .e l e s  valeurs de o qui annulent l e  

M 
déterminant de A , 



CONCLUSION GENERGLE 

A l'aide de la théorie de réponse d'interiace et en utilisant un 

modPle atomiiue on peut traiter différents systémes compasites du 

point de vue électronique et vibrationnel bien que la structure 

cristal l ine des semiconducteurs I II-V sait du type  zinc-blende ou 

cubi que di amant . 
Comme dans le présent travai 1 on sz est interessé au;.: compartementr 

qua1 itati+s des sy=t&mes composites il n'apparaissait pas 

ngces-saire d'utiliser des modPles réslictes . 
Far contre sl on veut &tenir des résultats quantitatifs i l  faut 

i a ~ r c  appel b des modeles plus élaborés : 

- pour 1' &tude des h é t  érojoncti ans semi c~nducteur i 

cierniconducteur an peut , pctr exemple , partir d'un modéle 2 deu:.: 

bande5 s et i ntrudui re de= paramPtres suppi .$mentai res que l ' on 

ajuste aûur simuler les semiconducteurs réels ou fniGre cti Il-.- Z C ~  

des modPles tenant comots des structures r+e??e-s de5 

semi ionducteurs I I 1-V . ! !  ,ne +tude uti 1 icant un madPle 

intermédiaire est en cours !une orbitale s pour le cation et une 

orbitale p triplement d 4 c j é n é r é e  pour l'anion 1 .  

Quoi qu'il en soit un modP1- qui a l'ambition d'expliquer lis 

résultats exp&rimentaux d ~ l  t tenir compte pour l es 

hét&rojonctians serniconducteur~~semir:ondiictecir , de ?a di f +érence 

entre le haut des bandes de valence des semiconducteurs qui 

forment l'intsr+ace et de la di+SPrence entre les paramPtres de 

mailles? et pour la jonction métal/semiconducteur , de la 



diffbrence deç paramètres de mailles et de la position du milieu 

du gap du semiconducteur par rapport A l'énergie de termi du métal . 
- poür l'étude des phonons de sandwichon peut partir Su 

modP?e prbcédemment uti l isé E427 en etendant les interactions au:.: 

.= '- . . 
-econds vozsins et en tenant campte de l'orientation relafive des 

Surceç qui s'éxercent entre trûi-5 atomes et du fait que l es 

constantes de forces ne sunt plus les mêmes A ?'intertace qu'en 

volume . Une btude fûndée sur cer  améliorations est en cours pour 

détérminer les phonons de zandwich pour des cristau;-: cubiques à 

Saces centrées . Une étiide de meme natitre a été rbalisée pour un 

fi lm de tunysténe adsorbé au buttt d'un métal r,emi.-inf ini (Fe i O O i )  1 C431 . 
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APPEND 1 CE 

Fonct ion réponse du p u i t s  quantique de semiconducteurs : 

Les éléments m a t r i c i e l s  de l a  f o n c t i o n  réponse sont donnés par  l a  

r e l a t i o n  (61) . On o b t i e n t  
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q c t 4 ,  Pt,=, a,,, E,: 
kxa ,  ty3(- ., 

P 2 ( t 4  '4)Ck2-4\ WCh,,,c\ k& + A )  



,. t;l t4 + e; t,a t 4 dr 
C A -  

$,'!: c t , . 4 \ t t i * 4 )  4 ,] 







Cette thase dtudie les propridtés dlectroni ques et vibratinnel les 

de quelques structures lam@llairshs . A l'aide de la théorie dm 

réponse d'interface on obtient les fonctions réponse , les états 

blectroni ques localisés de puits quanti ques i semiconducteurs 

des structurer semiconducteur/vide et des structures , 

iBtal/sgiaicwiducteur . On obtient , d'autre part , les modes de 

phonons localisés acoustiques et optiques pour des sandwichs de 

cristaux cubi ques centrés monoatomiques et bi atomi ques . 

MOTS-CLES O 

Etats Blectroni que; localisés 

Surface 

Interface 

Puits quantique 

Jonction m~tal/semiconducteur 

Phonons de sandwichs 


