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INTRODUCTION GENERALE

Les propriétés éElectroniques et vibrationnelles des systémes
composites sont d'un grand intér8t technologique et theorique . La
connaissance de ces propriétés permettent , dans le domaine de
1’ électronique par exemple , la fabrication de composants plus
rapides et plus performants ou encore » 1’ étude de
l1"établissement d une barriére schottky .
Les nouvelles techniques de croissance telles que 1’épitaxie par
jets moléculaire ou le dépat en phase vapeur permettent d’obtenir
des surfaces qui peuvent &tre considérées comme abruptes . Ainsi
il devient possible de +faire l’étude. théorigue des propriétés
électroniques et vibrationnelles des systémes composites en
utilisant des modéles simples .
Dans ce contexte nous abordons deux axes de recherhe :

- ’étude des propriétés électroniques , des systémes
composites & semiconducteurs {(puits quantique) «+ des structures

semiconducteur/vide , des hétérostructures métal /semiconducteur .

- étude des modes de phonons localisés dans des sandwichs

de cristaux cubigues centrés monoatomiques et biatomigues .

Le plan de la thése est alors 1le suivant . Dans le
premier chapitre nous présentons le modéle utilisée et briévement

la théorie de réponse d’interface [1]1 et débouche sur 1°obtention



états électroniqgues localisés et des fonctions réponse d’un puits
quantique de semiconducteurs . Dans le second chapitre nous
présentons 1’étude des systémes composites semiconducteur/vide .
Dans le troisiéme chapitre nous abordons 1les hétérostructures
métal /semiconducteur telles que métal/semiconducteur/métal .
semiconducteur/métal /semioconducteur , un +film métalique déposé
sur un semiconducteur semi-iﬁfini et un Ffilm de semiconducteur
déposeée au bout'd’un métal semi-infini . Dans le quatriéme chapitre
nous présentons 1°étude des modes de phonons localisés ,optiqgues
ou acoustiques , dans des systémes composites formés de cristaux
cubiques centrés monoatomiques .Dans le cinquiéme chapitre
nous présentons 1°’étude des modes de phonons localisés ,optigues
ou acoustiques , dans des systémes composites formés de cristaux

cubigues centrés biatomiques .

N



chapitre 1

puits quantique

a semiconducteurs



INTRODUCTION

Le champ des applications des systémes camposites a
semiconducteurs est trés vaste . Ils sont , par exemple , utilisés
pour la fabrication de composants hyperfréquence (diode Gunn) ou

encore des composants plus rapides c’est-a-dire des composants qui
puissent transporter le maximum d’informations possible en un
minimum de temps , tels les circuits numériques qui permettent
d’envisager des calculateuré plus rapides . Il est donc important
de repértorier et de comprendre les phénoménes qui influent sur le
transport électronique [2 - 4]

Ainsi ., nous allons étudier l1’apparition des états électroniqgues
localisés dans de tels sysemes composites . Ces états peuvent 8tre
considérés comme des guides d’ondes électroniques , c’est-a-dire ,
que si onexcite un électron et on lui donne une énergie E et un
vecteur d’onde K correspondant a un état 1localisé , alors cet
électron paurré se propager dans le systéme composite . En outre
ces états peuvent servir de centres de recombinaison et de piéges
a électrons .

A 1l’aide de la théorie de réponse d’interface [1] on détermine ces

états édlectroniques localisés .

4



I - MODELE

Dans le cadre de 1" approximation en liaisons fortes , le modélé
utilisé est celui du cristal cubique centré & deux bandes s non
dégenerées {(type CsCl) , c'est-a-dire que 1%on ne considére gu’une
orbitale s par atome . Un tel modéie est suffisant pour décrire
les bandes du semiconducteur prés du gap , en l’occurence la plus
haute bande de valence et la plus basse bande de conduction . 1I1
décrit bien la structure de bandes du semiconducteur au centre de
la zone de Brillouin , en outre , il nous permet d’explorer la
région situdée & l1’extrémité de la zone et d'en déduire une
description qualitative , en cette région , de 1la structure de
bandes et des états localisés . L’intérét d'un tel modele est
d’obtenir des résultats analytiques applicables & tout type de
puits quantique a semiconducteurs . I1 a été développer pour
1* étude des surfaces des semiconducteurs £71 et des

superréseaux [8] ,» [9]



II - FONCTIONS REPONSE EN VOLUME

Considérons un cristal de structure cubique centrée du type CsCl .

L’Hamiltonien mono—-électronique decrivant le semiconducteur i est

2
p
H = =—— + DT UCE -2 (1)) (1)
o M
1 B
=1 ou 2 pour les deux types d'atomes de la maille élémentaire 1.

Q(IB) est la position de l1’atome 3 se trouvant dans la maille

él émentaire 1 .

? et m sont respectivement la position et la masse de 17 électron .
U est 17énergie potentiellé d’interaction électron-ion centrée sur
chaque site atomigque .Les interactions électron—-électron sont

négligées .

La solution de 1”équation de Schrédinger , H_ ¥ = Et'll(?) .a la forme

> >

¥ =LEL C 2 - Tapn (2)
1l

o @ est‘l’orbitale atomique de l1°atome libre et centrée sur le
site (13 .

Dans le cadre du modéle a deux bandes s on ne considérera qu'une
orbitale S pour chaque atome .

A partir de l1’équation de Schrddinger et de 17équation (Z) on

obtient les relations suivantes

L < 1A H 1B 3T o = EC) .0 . (%)
e

£1°p ) 1B » = 611’633’ . (4)
113> =8 ( F - 21 ) ' ] (S)



218 | Hol 18 » = Eﬁ(l) f=1o0u? ' (&)
E1(i) et Ez(i) sont les énergies des orbitales S des atomes libres .
Dans la mesure ot on ne tient compte que des interactions entre
atomes premiers voisins , les seuls éléments matriciels non nuls
sont de la forme :

“ 2 > o=

-1t | Ho|l E r, . (7)
Les fonctions d’ondes prennent la forme d’ondes de Bloch [101si
on impose la relation :

Cip = Y N w(ﬁ|ﬁﬁ exp (if. 7M@) 3 j =1ouz2, (&)

IE]
ol
N est le nombre de mailles élémentaires dans le cristal ,E est
le vecteur donde et j est l1°indice de la bande (conduction ou
valence) .

En remplagant C dans 17 égquation (3) par sa valeur donnée par

13

1" éguation (8) on obtient une matrice carrée (2x2) dont 1% annulation

du déterminant donne les bandes d’énergie en volume :

. | . . PR | Sy N nes. 22 1/2
E .= =5 E‘(;)+ Ez(x)) £ = E(E‘(x) E (i) + 286y (] y (D)

avec ,
£(#) = cos(¢ /2)cos(s,/2)cos(p /2) . (10)
S
3= a-K . (11)

a, est le paramétre de la maille .

ka’kz’ka sont les trois composantes du vecteur de propagation 4



La fonction réponse en volume a déja été obtenue auparavant [71]

a4 l7aide du modéle a deux bandes s .Elle est définie par la relation

[(E +ige ) I - H 1.6°, = 1 (12)
o oL
o I est la matrice identité et & un infiniment petit . On

posera pour la suite des calculs Hoi = (E +ie )1 ~- H° .
Apres une transformée de Fourier partielle on obtient la fonction
réponse du semiconducteur infini 130,t dont les éléments matriciels

non nuls sont donnés par les relations suivantes :

6 (1 _1,1-13E,k ) = 2a.p tlla 13l + 1 NEES

oi E ] a rdd L M A
Ila— l;l + 1

G (1 2,1-23E,k ) = 2d P t « (14)

oL 3 8’ 77 L N N
11.- 12| jl_— 172 - 1

G (1 1,1-23E,k ) = 2fPtxC t 2 2 +¢ 3 3 1, Us

oL 3 3 77 L A X L L
lla- l;l |13— 1; +1

G (1 2,1°13E.,k ) = 24Pt x [ t, + t, 1, (1&)

oL 3 " 3 77 LA R A L t
ol

=

k est le vecteur d'onde paralléle a la surface (Q01) (fig.l),
7 -+ -+ »

c’est—-a-dire , k =k + k

77 1 2

a, = E - E_Q) « (17D

5 2
-1
P, = « (18
u?( f -
13 19

.d, = E - E (i) « (19)
L S

f = 4y cos(k a /2cosk, a /2) . (Z2O0)
L L 8 i 1

x = exp [ i (k1 + kz)a /2 1 « (21)



+ + +
° ® Y * 1,
surface
+ + +
. ® . ﬂf' ¢ 1,-0
Y;
+ JH/ +
° 'y Y [ 13 = =1
Figure 1

Géométrie de la surface (001)
o : atome de type 1
+ : atome de type 2



2 1/2 .
S 1) !
= . _ g2 42 . am
t. g ric1 -3t S L B . (22)
2 1/2 .
g o+ ¢z -1 A !
avec ,
a.d,
E(E,k ) = -1 + —2 > . (23
t 77 2_‘;2

Remarquons que les éléments matriciels de la fonction réponse en
volume dépendent de la différence 19 - 1; et non de 1s et de 1;
sépareéement ce qui est en accord avec la symétrie de translation

selon 1"axe 3 perpendiculaire 4 la surface (Q01) .



III - FONCTION REPONSE D"UN SEMICONDUCTEUR SEMI-INFINI

1 - Opérateur de clivage

Le semiconducfeur semi—infini a comme surface libre la surface
(001) .Pour créer cette surface il suffit de couper toutes les
liaisons entre deux plans (001) voisins et donc d7annuler les
intégrales de recouvrement entre ces deux plans.Ainsi on obtient
des liaisons pendantes & la surface libre du semiconducteur .La
géométrie de la surface (001) est représentée sur la figure 1 .
La création de cette surface introduit une perturbation
représentée par 17opérateur de clivage *V:t.L’hamiltonien qui

décrit les intéractions dans le semiconducteur semi-infini est

donc
BO=H O+ r (28
(-1 % (-2 % oL

relation que l’on peut exprimer sous forme d°éléments matricielé,
hoi(laﬁ,l;ﬁ’) = Hot(laﬁ’l;ﬁ) + Vot(laﬁ’l;ﬂ) ’ (23

LL’opérateur de clivage est [11]

-

v . ap1iE) =y <<slat<sm <slé° 5.2 * alsoaﬁzalétaﬁ,i) %

(61. l.'él. | 954 * 61. l‘él. l.'+1+ 61. l'+16l l.'+ 61. I.'+l.6l. L'-o-:.) » (26)
1 14 22 114 2 2 1 1 2 2 11 2 2

l.a symétrie de translation parallélement au plan (00l1) permet de

simplifier le probléme et le traiter comme étant unidimensionnel

en effectuant la transformée de Fourier de l1’équation (25) .Ainsi

l1’opérateur de clivage devient



LAYt I —_ X
Vo 3L sk W) = £ X (5 6,6, 6,0 + f X (& . (27)

&5 & S )
l'a‘ 31 lao 3z l.ao 32 1.31 31
Dans le cas ol la surface libre du semiconducteur semi-infini est
située entre les plans définis par 13= L 3 =2 et 13= L+1 ,2=1,

l’opérateur de clivage a pour expression

M, = X
Vo LBl sk  E) = f X (613L+‘éﬁiélénéﬁ,z>

+ £ X (6131‘682615"“‘63, ) .

2 - L’opérateur réponse
La réponse du semiconducteur semi—-infini a la création de 1la
surface libre (001) est représentée par 1’opérateur réponse Aot

défini par la relation

ou encore sous forme d’éléments matriciels

E) =F V_ (1 @18%k ,E) 6 (1iA",17F ik E) . (30)

A (1 3,1°033
oL 3 3 1;'3_

k
27"

Comme on aura besoin dans la suite d un semiconducteur semi-infini
dont la surface libre est située en 1a =0 ,=2 et d’un autre
dont la surface libre est située en 13 =L + 1 , £ = 1 , on
distinguera deux cas pour le calcul de 1’opérateur réponse de
surface

Cas 1 2 la surface libre est située en 1a =0, =2

L?équation (30) avec 1; = 0,1 et B" = 1,2 donne

10



Aot(laﬁ’l;ﬁ’;k /,E) =6 S X fiﬁot(ll,l;ﬁ’)

la° 32

* "y > 2 -
+ 613163‘)( £.6_, (02,1267 . (3

/s

On observe que la réponse du semiconducteur semi-infini en un
site donné (l;ﬁ’) a la création de la surface (001) dépend du type
d’atomes présents en ce site;A l1’aide de l%équation (31) et des
relations (13 - 16) on obtient successivement l’opérateur réponse
en un plan contenant les atomes du type 1 et en un autre contenant
les atomes du type 2

si #'= 1, alors

a;t!l - 13' + 1
it

AL Bk LE) = - 6130632)( -
£ (E - 1)
. L
: — >
erellal + ¢1? 1als
-8, p, Lt : . (32)
- | 2
t% -1
+
Si B =2 , alors
- b b
ttttli LB BN t!l 5
A1 31225k JE) = - & oéﬁz
3 2
tT -1
L%
" gt I3l + 1
8, 163‘)( b , (33
3

11



Cas 2 ¢ la surface libre est situde en 13 =L +1, =1

L équation (30) donne avec 1; = Lyl+ 1 et = 1,2

A (1B 1A 5k LE) =6 65X £6_ (L2,120)

s 13L+1 FE:

+ 613’_632)( £6_ (L+11,1203%) ’ .

5i =1 , 1’équation (3I4) donne 1l7expression de 1’opérateur

féponse d'un plan situé en 1; et contenant des atomes du type 1

t"‘—la'+ti"'—13*"|

AL 1 B 1215k LE) = = &

8i @3 =2 ,1%équation (34) donne 1’opérateur réponse d’un plan

situé en 1; et contenant des atomes du type 2

t_‘lf-'-gl,,tilb-g-ll
Aoi(laﬁ’l;ﬁ’;k//’E) = - 61 Léﬁztt
- ] 2
Sl |
A"
. glv - 11+ 1
- & &, .dX h . (36)
13!..4-1 31t 2
FE7 - D

12



L’ opérateur réponse de surface du semiconducteur
obtenu & partir des éléments matriciels Aot(laﬁ’l;ﬁ’;k
par lés relations (31-36).Comme , pour 1’étude du puits quantique
de semiconducteurs ,l1°on aura besoin de deux

semi—~infinis il convient de distinguer deux cas pour le calcul

l'opérateur réponse de surface .

Cas 1 :

le semiconducteur 1 (i = 1) a sa surface libre située en la=0,ﬁ=2.
Son opérateur réponse de surface A.‘(laﬁ,l;ﬁ’;k//,E) est obtenu
partir des équations (32) et (33) en imposant la condition 13,15

c’est—-a-dire que '5.‘ est la partie tronquée (& l1’intérieur du

semiconducteur semi-infini) de on

semi-infini

& atrs ¢ U3
A (1 B 1°@3k LE) =~& & fa2s + _B221
ss 2377 73" YT, lao 32 2
£ (7 - 1) t -~
4 1 1
Cas 2 :

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

en 13 =L +1 ,#=1 et est défini par 13 2L

réponse de surface A.a(laﬁ,l;ﬁ’;k//,E) est

relations (33) et (34) en imposant la condition

1 -1

1.Son

obtenu

13 ’

/,E) donnés

semiconducteurs

opérateur
grace

2 =2 L + 1

A.a(laﬁslaﬁ sk E) = - 61 ve1%p
3
t, -1

13

[éﬁ'ata 3 +6f3'2d a X

£t 2
8 8

1)

(37



3 - Fonction réponse du semiconducteur semi-infini

. —> . . ..
La fonction réponse 9.; du semiconducteur semi-infini est

définie par la relation

hoy =9, = 1 , (39
oL oL
. b . . . . . . .
ol ho, est 1*hamiltonien qui décrit les interactions dans le

semiconducteur semi—infini et I la matrice identité .

Les équations (12-a) , (24) et (28) nous permettent d obtenir

1’équation de Dyson qui donne l’expression de la fonction réponse
g —

du semiconducteur semi—-infini connaissant Boi et Aot

, (40)

Ci~dessous on donnera uniquement 1’expression de la fonction réponse

de surface du semiconducteur obtenue grace a 17équation (40)

g'; LT By = B ; s (41)
S SL E 29
Ainsi la fonction réponse de la surface libre définie par 1s = 0

et # = 2 s’obtient & partir de l1’équation (41)

g, (02,02;k  ,E) = L , (42)

14



La fonction réponse de la surface libre définie par la =L +1 et

$ =1 est

: a t,
9, b+ 1 1,L+1 15k ,E) = i , (43

f2¢e. + 1)
AN 1 8

IV - OPERATEUR REPONSE DE SURFACE ET FONCTION REPONSE DE SURFACE
D’UN SEMICONDUCTEUR AVEC DEUX SURFACES LIBRES

1 - Opérateur réponse de surface

Pour obtenir le semiconducteur avec deux surfaces libres il suffit

de couper toutes les liaisons entre deux plans voisins pour chaque

surface créée .La premiére surface est située entre les
plans définis par 1a =0 , =2 et la= 1 ,073= 1 , la deuxiéme
surface est situéde entre les plans définis par 13= L,.3 = 2 et

la= L+1, =1,
L*opérateur de clivage qui représente la création de ces deux
surfaces est obtenu en effectuant 1la somme des opérateurs

donnés par les équations (27) et (28)

LY L . X
V_ (1 m1L0 5k ,E) = £ X ‘6131631615053-3 + 613L+‘5B‘615L53,3)

+ ftx (613063361;‘63" + 613L63361;L¢163'1) !
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L’opérateur réponse de la lame est obtenu & partir de 17éqgquation (30)

avec lé' = 0,1,L,L +1 et " =1,2

AL B 1@ sk LE) = [6 G, (11,12437)1F X

o 3 2

&6 G .(LZ,I’B’)]{-.X* . (45)
la:.u 1 oi 3 i

lax.éf?z Got(L+11’laﬁ )+ 613 -]

BaGoi.(oz’laﬁ ) + 6

+ [6, &
1 s
3
En utilisant les équations ('13—16) on obtient 1’expression de
1’ opérateur r‘ébonse d’un plan d’atomes de type 1 (3= 1) puis celui
d’un plan d’atomes de type 2 (3= 2)

Cas 1: B =1

t |1; |+t j2-1] | at |1;1'|+ 1

3 4. = - i i it

A (1 _Bs1215k  ,E) 613z6r31tt - X8, o‘spz -
£2 - 1 3 Fo(E%- 1

* AN 1%

t""_l;l+t"‘-%”‘|

& i i
1 L+es 3174 2
t -1

-tk - &5 & . (4&)
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x¥a ¢llal + 1 x¥q ¢ )Ll
"?. [ J— ——
Aoi.(laﬁ’la"’k//'E) 61 1631 z 1 Lva
foe3 1 £ (%= 1)
i 1
t||.. - 13' + t!b - 1a + 1
- t‘_ - 61 1..6{?2
tf -1 3
A
t 'l.; L'_ t '1-1; l
i i
61306{32t£ - . (47)
t -1
+
L’opérateur réponse de surface de la lame , qui est la partie

tronquée (& 1’intérieur de la lame) de 1’opérateur réponse donné

par 1’équation (45),est obtenu en imposant la condition 1< 13,1;5 L

AL (1 B3 5k

E) =6, & X'§.6 . (02,1°8%)
77 v O

131 31

+ & 6 G . (L+11,1’p3°)+ X . 48
oi 3 i

1 L7 32

Les équations (13-16) permettent de déterminer 1’expression de

1*opérateur réponse de surface de la lame

17



tt 3 attt
A.z(laﬁ,laﬁ )y = —63’1[6131651 + - 613L632X 1
t—-1 t7- 1
1 % 1 %
. dgttla + 1 t.L—1’+1
- - i
63,2E6131691x - 613L6ﬁ2 ] s (49)
fi(tt— 1) tt_ 1

avec 1 €1 _, 1> s L .
3 3

2 - Fonction réponse de surface

La fonction réponse de surface du semiconducteur avec deux
surfaces libres est donnée par la relation (41).Ainsi on obtient

sous forme matricielle

G =TT e B . (50)
1 st 8L

A titre d’exemple nous donnons ci-dessous 1°expression de la
fonction de surface de la lame dans 1’espace des deux surfaces

libres

st

g, ‘L 2,11)

[ > 7

g, (L 2,L 2
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La fonction réponse de référence du semiconducteur dans 1’espace

des deux surfaces est

;
[ G .(11,11) 6 .(11,L 2)
oL oL

. « (32)
sl

6 . (L 2,11) G, (L 2,L 2)
[. oL oL

Les éléments matriciels de IG:t sont obtenus a partir des

équations (13-146).

L’opérateur réponse de surface dans 1’espace des deux surfaces

libres est donné par la relation (49) pour (13 = (11)

, (L 2) et
(1°@>) = (11) , (L 2)
r 1 4 L+t ]
- t, - X d.t
+ +t v
t. -1 F(e2 - D
1 A | 8
= ' . (53
s L+t '
- aX t, - ¢,
L N +
£ (2 - n £ -1
t 1 8 1 8
| )

Aprés l’inversion de la matrice T - Al‘ on obtient la fonction

réponse du semiconducteur avec deux surfaces libres dans le plan

des deux surfaces
i9



2L
a t (1 -t
Li : * 1 - e
f ok, + 1) ¢ :
A 13
— =
et . d.t. (1 - ¢35 - 54
X £/ (1 = t) I b
f (t + 1)
1 *
V - PUITS QUANTIQUE DE SEMICONDUCTEURS
Le puits quantique est formé d’un semiconducteur avec deux
surfaces libres ( i = 2 ) située entre les plans définis par
la =1, =1 et 1: =L, =2, d’un semiconducteur semi-infini
(i =1 ) limité par la surface 1 = 0 , 2 = 2 et d’un autre

semiconducteur semi-infini (

1

. L

définie par = +
représenté sur la figure
La lame est formée de L
plans atomiques , 1’un
et 1’autre contenant les
Les

(respectivement i = 3)

les intégrales de recouvrement v, (respectivement rn)

par les relations ry =

interactions entre le semiconducteur semi-infini

i = 3 ) dont la surface libre est

1 , # = 1 .Ce systéme composite est
couches .Chaque couche correspond & deux
contenant les atomes de type 1 (3 = 1)
atomes de type 2 (3 = 2) .

1 (i = 1

et la lame (i = 2) sont représentées par
définies
r, * 72 7a + Y2
s Ve .
2 2
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ly=ie2 @ ) ® L]

1=2

1.1 @ 0‘}1

is=l

J’J‘
13-—1. [ J [ ]

Figure 2
Géométrie du puits guantique .
e : atome de type 1
+ : atome de type 2

Les interactions dans le semiconducteur i sont représentéeé
par 7, i =1,2,3) .



On définit d’abord la fonction réponse de référence G. pour le
puits gquantique comme une matrice diagonale par blocs [1] dont les

éléments non nuls sont donnés par ,

B, (1,810 5k ,E) 1,,1,5 0
2 A . = L 1O < g 55
6 (1 31135k ,E) 6,1 ALk LB 151,172 L 4(55)
o' la 150 3k ,E) 1,1 2L + 1

L’opérateur de couplage qui lie les trois semiconducteurs grace

aux intégrales de recouvrement v, et g est

Vx (I’B,I;B’;k//,E) = - f x ¥61 ‘63‘61,0 B'z - fux ( 61"_“63‘61?‘6&2)

- f:.‘( (6130 ?93 ?;‘ l?a ) —xxf * l(él.. (?:él;éu 31 ¢ ) )

avec

f_ = 4y coslak /2)cos(ak_/2)
z I 1 2

e~ 4y, COsak /2)cos(ak,/2) .

L’opérateur réponse d’interface est défini [1] par la relation

R . s



Y

ou

'K: est une matrice diagonale par blocs qui représente

1’ opérateur réponse de surface du puits quanti que de

semiconducteurs . Les éléments matriciels non nuls de cet

opérateur sont obtenus a partir des équations (37 , (3I8) , (49)

AL (L B0 5k ,E) 1,1, 0
2 A . - . 2% . < s
A (13,123 3k ,E) AL B 5k LB 151,122 L . (58)
CYNSWER S-S N 3 1,1, 2L + 1

Pour obtenir les états électroniques localisés et la fonction

réponse du puits quantique il suffit de calculer 1’opérateur

réponse d’interface dans l’espace des interfaces c’est-a-dire pour

1 =
3

0, 1, L, L+1 et B =1, 2 soit
[ A - £ XB__(11,11) —f.X6__(11,L2) 0
sS4 I 02 X o2
x x X
- ¢ x*6_ (02,02) ¢ x*s (02,110 ¢ x*s__(o2,L2) 0
b 4 [« } F o2 2 o2
0 £ X6 (L+11,11) § XB (L+11,L2) -f XG__(L+11,Ls
2 o2 2 o2 b & 4 [+ ]
0 £ X b 2,10 £ X af 2,12 A,
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En utilisant les équations (13 - 16) on obtient une matrice 4 x 4
qui représente l’opérateur réponse d’interface dans 1’espace des

deux surfaces

[ _ L T
t, Xf a t_ £ ot
0
t -1 2632~ 1) £ (Lt - 1)
1 2 2 2 2
x¥sd ¢ -t d x¥el*t
I 1 2 2 2 2
o
£2e2- 1) t -1 £ (£ - 1)
1 1 < F 4 2
A ==
- a_xt**t -t t a
0 2 2 2 X2 8 3
F,0 8, = 1) g -1 £ (£ - 1)
L b ¢
o f!ltl X fxxdztz t.
2 2
L £, (8, =1) £t 1 6 -1 _I

« (S

La fonction réponse 'g' du puits quantique peut 8tre calculée [11

a partir de 17équation

ST TR =B . (60)
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Les éléments matriciels de la fonction réponse du puits gquantique

de semiconducteurs sont donc donnés par la relation

g(l ,0, ’ﬁ’;k ,E) = (13{3, 1’27} }:B (1 ﬁ,mﬁ“)A"(mﬁ“,m’n")A(m’e",l’,f:"
- - 3
r.p
ot A(m,m”) = I(m,m’) + A(m,m’) ,avec, mym’= O0,1,L,L+1 s (61)

Pour obtenir la fonction réponse du puits quantique il faut donc

. . —
inverser la matrice A

[ 1+ 8€02,02)  A02,11) A(O2,L2) ACOZ,L+11)
A(11,02) 1 + AG11,11)  A(11,L2) ACL1,L+11)
)
A=
A(L2,02) A(L2,11) 1 + A(LZ,L2) AL2,L+11)
| AL+11,02) A(L+11,11) A(L+11,L2) 1 + AL+11,L+11)

-4
Pour obtenir l’inverse de la matrice A", A  ,on calcule d’abord

son déterminant que 1’on met sous la forme

Wik ,E)
Det 3’ = . (62)

(t - 1)t - D3 - 1)
E 8 a S

ou w(k//,E) est donné par 1’expression

24




a ¢ at f2d t at

Wik ,Er=f 1 - I'14 22 { - I3 29 3 2
2826+ (£ + D 263t + Dt + 1)
14 23 1 2 . 29 2 2
L+t 2 L 2 L L+4
d_t £3d t ¢ £2 2t t at
+{zz - zaaz.][ IT 933 D _ 2 % ].(63)
£(6 + 1) £2% (£ + 1) st + 1) £t D
2 2 L 2 3 282 3 2 2

Tous les eléments matriciels de la fonction réponse du puits
quantique de semiconducteurs peuvent maintenant 8tre- calculés en
utilisant 1’équation (6l1).Les expressions de ces differents

éléments sont donnés dans l’appendice I .

2 - Alignement des énergies de Fermi

Lors de la création d?une hétérojonction entre deux
semiconducteurs il y a apparition de charges dipolaires a
1’interface [11] qui tendent & aligner les niveaux d’énergie de
Fermi .L’énergie qui joue le rdle d’énergie de Fermi lors de la
création de 1’interface semicondu;teurlsemiconducteur est le
milieu du gap ,so0it a4 1’équilibre

E‘(j) + Ez(j)

E = , o4 j = 1,2,3 , (68)
¥ 2

E‘(j) est 1l’énergie du haut de la bande de valence du

semiconducteur (j).



Ez(j) est 1’énergie du bas de la bande de conduction du

semiconducteur (j).

3 - Etats électroniques localisés

La connaissance de la fonction réponse du puits quantique permet
d’ étudier les propriétés électronique du systéme composite et en
particulier ses états électroniques localisés.Ces états peuvent
Etre considérés comme des guides d’ondes électroniques .
c’est—-a-dire , gue si on donne a un électron une énergie E et un
vecteur d’onde R correspondant & un état localiseé , cet électron
pourra se propager dans le puits quantique .Ces états sont donnés
par les nouveaux pdles de la fonction reéponse . Ce sont les
valeurs de E(k//) gqui annulent N(k//,E), en dehors des bandes de
volume des semiconducteurs 1 et 3 Il faut noter que dans ce cas
t1 et ta sont des nombres réels et tz est un nombre complexe .

Une expression de W(k//,E) plus facile & wutiliser lors de
l1’exploitation numérique est obtenue en définissant une nouvelle
variable réelle q, par

t, = exp(iq)) » (6D)
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on obtient :

t2¢t ad f ad t

W(k LE) = 2iexp [iqz(L+1/2)][’E X3z 12 Isin(q,L)

77
F2e2t + 1) £33+ D
23 8 1 2 1

+%2%29 ¢t a
I I 4 &2 2 3

+ sin [q (L-1/2)1
2
£262: 2 + Y (L + 1)
1 2 8 1 - ]

La facilité d’utilisation de cette relation vient du fait que
1’expression entre crochets est purement réelle .en outre ce
résultat est général et peut 8tre applique a n’importe quelle
combinaison de semiconducteurs et. d’en déduire les états
électroniques localisés correspondants.

Les valeurs des différentes grandeufs nécessaires pour
1’exploitation numérique proviennent de la réference [121pour InAs
et de la référence [13]pour GaAs et AlAs .

Le niveau d’énergie de As est choisi comme origine des énergies.

»

Les valeurs numériques ci-dessous sont exprimées en électron-volt.

E, E, |47 |
InAs 0,42 0 2,69
GaAs 1,43 o 3,16
AlAs 2,80 -0,25 - 2,80
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4 - Résultats et discussion

Le résultat original obtenu & 1°issue de ce calcul est de prévoir
1’apparition des états électroniques localisés pour tout puits
guantigue .

Les résultats de la figure 3 et de la figure 4 montrent gque le
nambre détats localisés augmentent quand le nombre de couches de
InAs augmente . Dans le premier cas le nombre de ces états est
huit correspondant & une largeur de puits de 42.4 & et dans le
deuxiéme cas ils sont au nombre de dix correspondant a une largeur
de puits de 66.6 & . Dans les deux cas ils sont situés dans la
bande interdite de AlAs et peuvent servir de centres de
recombinaison ou de piéges & électrons . Ce résultat est  confirmé
par d’autres résultats non présentés ici et qui nous permettent de
conclure que le nombre de ces états augmente quand gquand
1" épaissew du puits quantique augmente et se traduit par un pic
de densité d état qui devient de plus en plus étroit (141 .

Les hétérojonctions semiconducteur/semiconducteur considérées ici
sont abruptes . Ceci est réalisable upérimentalement grice aux
nouvelles techniques épitaniales comme 17épitaxie par jets
moléculaires gui permet un contrsle précis de la croissance d’un
semiconducteur sur un autre et donc la formation d’une interface
de haute qualité . Toutefois la plupart de ces interfaces
contiennent plusieurs types de défauts d7origine structurale ou

chimigue . L’ accomodation des paramétres de mailles est 17un des



problemes structuraux de cette interface et se traduit par
1 apparition de déformations dans le semiconducteuwr . Four les
semiconducteurs III-V 1" accomodation se réalise gri3ce a une
déformation élastigque guand 17écart entre les deux paramétres est
faible £15]1] . Dans le cas d'une lame mince adsorbé sur un
semiconducteur semi-infini , c’est le substrat qui détermine le
parametre de maille paralléle & l7interface et le matériau adsorbé
accomode son paramétre de maille paralleéele et accorde son
paramétre de maille Perpendiculaire avec son coefficient de
Foisson . Les résultats gualitatifs présentés ici ne sont pas
atfectés par de faibles variations du parametre de maille . On a
donc choisi le méme parametre pour tous les semiconducteurs

considérés .
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Figure 3

Courbcé de dispersion E = f(k‘) pour le puits quantique

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

plans atomiques de In et 4 plans atomiques de As ) . k‘, k:
et k. sont exprimés en unités n/ao.Les bandes de volume de
AlAs sont représentées par les régions hachurées . Les
extréemités des bandes de volume de InAs sont repreésentées
en trait interrompu . Les ¢états ¢lectroniques localiseés
sont représentés en trait plein et se trouvent dans 1la
bande interdite de AlAs ., On cbtient 8 états localisés ,

autant que de plans atomiques de InAs , symétriques par

rapport & 1’ énergie de Fermi .
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TE(eV)

Figura 4

MEme systdme que celui de la figure 3 avec L = & (6 plans
atomiques de In et & plans atomiques de As ) . On ontient
dix ¢tats électroniques localisés situés dans la bande

interdite de AlAs .




Courbes de dispersion E = f(k‘) pour le puits quantique
InAs/AlAs/InAs . Le nombre de couches de AlAs est L = 4 (4
plans atomiques de Al et 4 plans atomiques de As ). k‘ » k:
et k' sont exprimés en unités ﬂ/a° . Les aires hachurées
représentent les bandes de volume de InAs . Les extrémités
des bandes de volume de AlAs sont représentées en trait
interrompu . Les ¢tats électroniques localisés
apparaissent en trait plein : trois états au dessus de la
bande de conduction de AlAs et trois états en dessous de

la bande de valence de AlAs .,

b}
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CHAPITRE 2

ETUDE DES STRUCTURES
SEMICONDUCTEUR / VIDE



I - THEORIE DE REPONSE D’ INTERFACE DES SYSTEMES COMPOSITES MIXTES

L étude des interfaces semiconducteurs / vide , puis des systémes
semiconducteur/vide/semiconducteur peut &tre faite 4 l'aide de 1la
théorie de réponse d’interface des systémes composites mixtes
discrets—continus [161 .

Dans le cadre de cette théorie le semiconducteur sera traité en
tant que systéme discret et le vide en tant que systéme continu .
l.a théorie de réponse d’interface pour des systémes continus a été
établie a partir de celle des systémes discrets [17] .

Nous rappelons ci-dessous les résultats utiles pour la suite des
calculs obtenus gr3ce & cette théorie .

Considérons un systeéme composite possédant plusieurs interfaces MU
L ensemble de ces interfaces constitue 1’espace d’interface
représenté par M . L’inverse de la fonction réponse du systéme
composite dans l’espace M est donné par la relation

-1 -1

g MM) = a, (MM) + Vx . « (B67)

Dans la théarie des systémes continus , 1’opérateur de couplage
est nul . Ainsi l’équation (&7) devient

-1 -1
T o = ‘_’g. (MM) . (68)



-1
Alors gI (MM) peut Btre obtenue par une superposition des

différents éléments matriciels g::(mij;mij’)

-1

(M H N EY) = 0 s 19/ .
Yai* i 'MLJ ‘ ' MLJ #HL y (&9)
g *M My = gttm MmO i#® 3’
s i i’ i il il : » (70)
M. M, ) = ¥ g i M) M. =M
AN LA < G e e P * ey ij . (71)

Ainsi pour calculer la fonction réponse d’un systéme composite

mixte il faut d abord calculer son inverse & partir de 17équation

(68) dont les éléments matriciels sont obtenus en utilisant les
-1

équations (69-71) .Les éléments matriciels de gl'seront calculés

dans les paragraphes suivants .
II - FONCTION REPONSE DE SURFACE D’UN SEMICONDUCTEUR SEMI-INFINI

La relation générale donnant la fonction réponse de surface d’un

semiconducteur semi-infini a été donnée précédemment (éguation (41))

T T 8 = &

8L L 13 St

La surface libre du semiconducteur semi-infini est paralléle au
plan (001).0n notera 9., (respectivement gls) la fonction réponse

de surface d’un semiconducteur dont la surface libre est définie



par 13 =0, =2 (respectivement 1a =L, 8=1)

Les équations (42) et (43) donnent

' dtti
72.-2: L] = 7
g,, 02,023k  ,E) - . (7D)
2 + 1)
4 1
aStS
9, 1 LL+ 1 11k ,E) = . (73
2t + 1)
3 - ]

IIl -~ FONCTION REPONSE DE SURFACE DU VIDE

Considérons qu’il y a un vide situé dans 1’espace 1s > 0O et est
limité 6ar une surface (001) parfaite correspondant au plan deéfini
par 13 = 0 et 3 =2 .La fonction réponse de surface du vide a éte
calculée [161 en déterminant d’abord la fonction réponse de
surface d’un métal noble puis on effectue le passage du systéme
discret au systéme continu .

On obtient alors la fonction réponse de surface d’un vide limite

par une surface libre :

9,,¢0:05k  ,E) = _:?_ | . (78)
2
avec
E - E
o = kf/ _ v . (7S
Bz



Ev est le niveau d’énergie du vide ,
m est la masse effective,

a est le paramétre de la maille cristalline du semiconducteur .
IV - ETUDE D’UNE INTERFACE SEMICONDUCTEUR/VIDE

LLa surface de contact entre le semiconducteur semi-infini et le
vide est le plan (001) défini par 1a = 0,p = 2.
La fonction réponse du systéme semiconducteur/vide est obtenue &

l1’interface & partir des équations (&68-71)

) - - -1 . -1, ' n
(U,U,k//,E) = g.‘(0,0,k//,E) + g.z(u,o,k//,E) . (78)
On obtient finalement ,grdce aux éguations (72) et (74) 1’inverse
de la fonction réponse puis la fonction réponse du systéme &

l’interface

i’(t‘»f 1) a B,
g-"(0,0;k//,E) = - . (7]
dt a
414 2
2
FAE+ 1 af, _,
g (0,03k ,E) = - ] . (78
d‘t‘ a



On peut alors déterminer les états électroniques 1localisés du
systeme semiconducteur/vide qui sont donnés par les nouveaux péles
de la fonction réponse g(D,O;k//,E) .

Notons que pour le modéle & deux bandes s on a

« (79)

£2¢¢, + 12
1 3 L
LLa fonction réponse du systéme donnée par 1°équation (78) devient

a (k + 1)
9(0,05k  ,E) = . (80)

aa - o ﬁ'z(t1 + 1)

Les états électroniques localisés correspondent donc aux valeurs

de 1’énergie E (k//) qui annulent le dénominateur de g(0,0;k//,E),

aa—apt +1) =0 . (81)
1 2 1

V - ETUDE DU SYSTEME SEMICONDUCTEUR/VIDE/SEMICONDUCTEUR

Considérons le systéme formé d’une lame de vide située entre
un semiconducteur semi—-infini dont la surface libre est définie

par la =0 , =2 et un autre semiconducteur semi-infini dont 1la

= 2
d &

surface libre est définie par 15 =L 4,



La fonction réponse de surface de la lame de vide est [£101

[ —coth(a x 1 |
a3 sh(a x) :
9 7t = 2 (82)
a2 - _ ? <
2 1
—— —coth{(a )
1 sh(a )
avec x = L a 4 a étant le paramétre de maille de 1la structure

cubique centrée du semiconducteur .
L7inverse de la fonction réponse du systeme
semiconducteur/vide/semiconducteur g MM est obtenue dans

l’espace des interfaces a l1’aide des équations (&9 - 71).

-4 -1

-1 o - ’
g (Esk 40,00 +g L (E k  ,0,0) gy Esk s 0,L)
9T =
g rEk L, g *E,k L L,L)+g rE,k ,L,L)
2 Y T ea3 ' ot T" 2 " 0

Les différents éléments de la matrice ci-dessus ont été obtenus
auparavant et dont les expressions sont données par
les équations (72) , (73) et (82) .

La fonction réponse du systéme dans 1’espace des interfaces est



- .2
fo(t_+1) a fcoth(a x) —a g,
aata a a sh(a x)
STy = L
W(E,k ) .
—a B £2¢t + a B a
3, Lt 1) ,zcoth( ﬂ
L. a sh(a %) d t a .
1 4
. (83
avec,
W(E,k ) = Det tg” i 1 .

Les états électroniques localisés du systéme sont donnés par les
nouveaux pdéles de 1la fonction réponse.lls correspondent aux
valeurs de 17 énergie E(k//) gui annulent le déterminant W(E,k//)

-

en dehors des bandes de volume des semiconducteurs 1| et 3 .

a a ﬁzcoth(a ®) da a {?zcoth(a %)
w(E,k//) = [ , - ac - ]
t+ 1 a t + 1 a
1 ]
af3
- [ —2_3? . (84)
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VI - ALIGNEMENT DES ENERGIES DE FERMI ET NIVEAU D’ENERDIE DU VIDE

Four exploiter numériguement les résultats on 4choisit comme
potentiel dans le vide un potentiel constant par rapport aux
variables d’espace et sera noté Ev .

D”autre part le milieu du gap du semiconducteur joue le r3le

d’énergie de Fermi .,

[

ou E1 est 1%'énergie du haut de la bande de valence et Ez le bas de

la bande de conduction du semiconducteur .

Dans le cas ou le systeéeme composite étudié est le puits

semiconducteur/vide/semiconducteur on doit aligner les énergies de

Fermi de chaque semiconducteur
E‘(j) + Ez(j)

Er = > s J

. (8%)

]
[
(2]

Une étude récente 18] a montré expérimentalement que la
différence entre le milieu du gap d’un semiconducteur et le niveau

d’énergie du vide est contante

E =E_+5 . (86)

ou les énergies sont exprimées en électron-volt .
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VII - RE

Figure &

Figure 7

Figure 8

SULTATS ET DISCUSSION

Courbes de dispersion E = f(k‘) pour le systéme
AlAs/vide/AlAs . k1 est exprimé en unités l'!/a° . Les
extrémités des bandes de volume de AlAs sont représentées
en trait plein . Les états électroniques localisés sont

représentés en trait interrompu .

Courbes de dispersion E = +(k‘) pour le systéme
GaAs/vide/GaAs . k: est exprimé en unités I'l/ao . Les
extrémités des bandes de volume de GaAs sont représentées
en trait plein . Les états électroniques localisés sont

représentés en trait interrompu .

Courbes de dispersion E = f(k‘) pour le systéme
InAs/vide/InAs . k1 est exprimé en unités l'l/ao . Les
extrémités des bandes de volume de InAs sont représentées
en trait plein . Les états électroniques 1localisés sont

représentés en trait interrompu .



Dans les deux premiers cas , le systéme AlAs/vide/AlAs et le
systeme GaAs/vide/GaAs , on observe 1 apparition de deux états
électroniques localisés . Lun se trouve dans la bande interdite
du semiconducteuwr . 17 autre au dessus de la bande de conduction du
semiconducteur . Les énerqgies E = f(ki) correspondant a4 ces deux
etats ,pour un vecteur de propagation donné , diminuent rapidement
quand 1°épaisseur du vide augmente . A partir de 2 3 les deux
é¢tats électroniques localisés ne subissent aucune évolution . Ce
sont donc les états du systéeme semiconducteur/vide/semiconducteur
dont les deux interfaces sont indépendantes et n’interagissent
plus . Il est & noter que la suwface située en {a = 0 est
constituée d'atomes de type 2 (3 = 2) et la surface situde en‘g= L
est formée d” atomes de type 1 (3 = 1) . Par contre si on choisit
deux surfaces libres identiques , on obtient un seul état
électronique localisé doublement dégénéré et qui s’identifie &

1état obtenu pour l’interface semiconducteur/vide .



Figure é

T E(eV)
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Courbes de dispersion E = {(k1) pour le systéme
AlAs/vide/AlAs . k1 est exprimé en unités n{ao . Les
extrémités des bandes de volume de AlAs sont représentées
en trait plein . Les états électroniques localisés sont

représentés en trait interrompu .

44



-2
-31
-4 |
-5 ]
_6~ k1
—_—
L L T T 13 1 T T 1) ] ] 1 T L4 T T ! 1 |
0.5 1
Figure 7
Courbes de dispersion E = f(ks) pour le systéme

GaAs/vide/Gafs . k‘ est exprimé - en unités ﬂ/ao . Les
gxtrémités des bandes de volume de BaAs sont représentées
en trait plein . Les états eélectroniques localisés sont

représentés en trait interrompu .
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Figure B8

Courbes de dispersion E = f(ka) pour le systéme
InAs/vide/InAs . k1 est exprimé en unités l'I/ao . Les
extrémités des bandes de volume de Infs sont représentées
en trait plein . Les états électroniques localisés sont

representés en trait interrompu .
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CHAPITRE 3

ETUDE DE LA JONCTION

METAL / SEMICONDUCTEUR
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I ~ INTRODUCTION

La Jjonction métal/semiconducteur est du plus grand intérét
scientifique et technologique .on réalise une telle jonction &
chaque fois que l°on procéde a une métallisation . que 1°on
réalise un contact ohmique , etc...

Four cette raison beaucoup d®études ont été réalisées pour essayer
de comprendre les méchanismes de formation de la barriére Schottky
et de montrer l’influencg des facteurs  structuraux .
métallurgiques et chimigues .

A la lumiére des résultats expérimentaux on peut classer ces
jonctions en trois groupes :

i ) des interfaces abruptes pour lesquelles on observe la
formation d une jonction idéale avec une séparation entre la
structure du métal et celle du semiconducteur [19 - 211.

ii ) des interfaces pour lesquelles aes éléments chimiques
tels que 1'hydraogéne aou l’oxygéhe se trouvent piégés & l'interface
entre le semiconducteur et le métal [22] .

iii ) des interfaces pour lesqﬁelles’ on observe une
interdiffusion entre le métal et le semiconducteur avec formation

ou non d’un nouveau compasé A& l7interface [2F - 281 .
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La nature d’une telle interface peut 8tre déterminée gr3ce a
différentes techniques expérimentales . La spectroscopie Auger
(AES) et la spectroscopie par photoémission des rayons X sont
les plus utilisées pour de telles caractérisations et s’adressent
aux interfaces constituées par un film déposé sur un substrat .
Four les interfaces épaisses d’autres techniques sont utilisées

telle la mesure du courant en fonction de la différence

de potentiel appliguée aux électrodes .

Cette somme de résultats représente pour 1le théoricien un
véritable défi . Ainsi beaucoup de modéles théoriques ont été
proposés pour expliquer la formation de la barriere Schottky et
les propriétés électroniques de la jonction métal/sem;condﬁcteur '
mais aucun n’est en accord avec ‘tous les résultats expérimentaux
obtenus . Deux types de modeéles sont cependant trés utilisés :

i ) un modéle qui tient compte des défauts et est applicable
quand le semiconducteur a un nombre significatif de défauts natifs
& sa surface ou preés de cette surface [29 - 311.

ii ) 17autre modeéle est utilisé quand il y a peu de défauts .
Ce sont , alors , les états électroniques de l’interface » guand
leur densité est significative , qui déterminent la hauteur de la
barrieére Schottky et par suite fixent les propriétés électronigues

de cette jonction [32 - 341 .
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L*étude présentée ici est developpée autour de 1la théorie de
réponse d’interface et s’adresse aux interfaces abruptes exemptes
de défauts . Dans le cadre de 1l approximation des liaisons fortes
la structure des bandes de volume du semiconducteur est
décrite par un modéle a deux bandes s et le métal est décrit par
le modéle du cristal cubique simple .

Dans ce chapitre on s’interessera aux états électroniques
localisés dans la structure métal/semiconducteur/métal (section I),
dans un film de semiconducteur déposé sur un métal semi-infini
(section 1) . dans un film métallique adsorbé sur un
semiconducteur semi-infini (section 1II) et dans la structure

semiconducteur/métal /semiconducteur (section III) .



I1 - SYSTEME METAL/SEMICONDUCTEUR/METAL

1 - Modele

Considérons un systéme composite farmé d un métal semi-infini (i=1)
situéd dans le demi-espace deéfin par ISS’C) « dun semiconducteur
(i=2) situéd dans 1l espace défini par 1= 13 < L et dun autre
métal semi-infini (i=3) situé dans 1 espace défini par 132 L+ 1 .
On ohserve gu’a l17'intertface la structure cubigque simple du métal

est remplacée par la structwe cubigue centrée (figure 9} . Les

matériaux sont couplés grice aux intégrales de recouvrement 7, a2t

Yix °

Q) (8] (@] a a
a2 ]

0] Q 9] Q a
] |

O 0 Q a a

Figure 9 . Géométrie de 1'interface métal/semiconducteur . v,

@st l'intégrale de résonnance du métal . Les intéractions dans le

semicanducteur sont représentées par Y, + 7; est 1’intégrale de

recouvrement .
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2 - Fonction réponse de référence
La fonction réponse G. de référence du systéme est une matrice

diagonale par blocs [11]

G
st
5 = G « (87)
s s2 :
G
a3
|
an G°1r at G.s sont les fonctions réponse de référence des
des métaux 1 et I et ng la fonction réponse de référence du
semiconducteur . G.z est donnée par la relation (52) . G.‘ et

G.a sont données par la relation rzsg

L - L[ + 1
t''a 3
T a1 ,17:k E) = h : . (87)
oL 3 3 77 2
7L(tt - 1)
ol
v, est 1’intégrale de résonance du métal i (i =1 , 3 ),
2 1,2
:i - sgn(g ) Ett - 11 . Iq | o1
t = . (88)
1 3
. 2,1/2
ti + i C1 tt] ’ Ittl<1
avec
E° - Et
= - - . (8F)
tt - cos(aok‘) cos(aokz) "



la structure de bande en volume du métal étant

E (k) =E_ - 2 [ cos(a k) + cos(a k_ ) + cos(a k ) 1 « (90)
L Lo ] 13 o 1 o 2 c 3

On obtient dans le plan des surfaces

- 'E
G = s (21)
sl 2
71(t1 - 1)
<> ta
G = . (92)
3 2
ra(ta -1
G.z est donnée par 17 équation (52) .

3 - Opérateur réponse de surface

L opérateur réponse de surface du systéme est A

A = s » (93

R s .
oua A 2 est 1l opérateur réponse de surface du semiconducteur avec
L ]

deux surfaces libres



-t _ X*d gLt
2 2 2
- 2 _
tz. 1 f (e 1)
>
Aaz = . (94)
.2 L+4
- X a_t -t
2 2 2
f 2 - t -1
2 2 3 2
(1)}
£ = 4y cos(a k /2)cos(a k_/2) . (9%)
13 L o 1 o 2 :
X = exp [ia (k. + k)/2 1 « (26)
Qo 2 .

az . dzet tz sont respectivement donnés par les égquations

(17) , (19) et (22) .

A.: et A.a sont respectivement les opérateurs réponse de surface

du métal i = 1 et du métal i = I et sdnt donnés dans 1'espace des

deux surfaces par la relation [35]

T : . (99)
st .

4 - QOpérateur réponse d’interface

L’opérateur réponse d’interface est défini par la relation

= A + 'V G " . (F8)
[ ] X ]



<
]

»*
- £X (&) 3‘63161 ;o‘sn'z’

- £ X(&6
I

1 est 1’ opérateur de couplage du systéme

S5 & & )
lao 32 ~131 31

f
I

x* (s
I

s & ) )
13L+1 31 lan 32

+

II

X5

s & & )
13!.. 32 13L+1{31

3
-
-

On obtient 1’opérateur réponse d’interface A

.

- ¢2 FX at ft L
1 X 2 2 X 2
: 0
£2 - 1 £2e2 - 1) £ (t - 1)
4 2 2 2 2
- ftx* -t - xa¢ Lt
I 1 2 2 2 -
(8]
y (£2 - 1) t -1 fFoe2 -
11 2 2 2
= .
- Xa t*** -t X t
2 2 2 Iz 3
0
£ (£2 - 1) £t -1 y (& - 1)
2 2 2 3
PR fF tdx* £2
) II 2 XX 2 2 a
£t - 1) 2@ - t2 -1
2 2 2 2 3

(97)

(98)



9 = Fonction réponse et états localisés du systéme

La fonction réponse du systéme est donnée par 1’égquation (&1) , ou

A = A + 1 .,

Les états électroniques localisés du systéme sont donnés par les
nouveaux podles de la fonction réponse .Ce sont 1les valeurs de

1’ énergie E(k//) qui annulent le déterminant de la matrice A'.

W (k ,E)
Det ‘B = . (99)
(t2 - ¢ - HE2-1n
4 2 3
F2dt (£ -t 2y f24 3 (2 - ¢ Y

w=1_t:l-+1+ IT 2 83 2 2 + I 12 2 2

2 2

£2p (b, + 1) £2 7, e+ D)

5%t (b -t Y
4 _rTImLs 2 2 . (100)

th
i}



IIT - ADSORPTION D’UN FILM METALIQUE SUR UN SEMICONDUCTEUR

SEMI-INFINI

Considérons un systéme composite formé d un métal de L couches
(i = 2) , situé dans l’espace défini par 1 < 1a £ L, adsorbé au
bout d’un semiconducteur semi-infini (i = 1) situé dans 1’espace
défini par 13 0.

La fonction réponse du systéme est ‘E:.Ses éléments matriciels
sont donnés par les relations suivantes

/,E) s poOur 13 . 1; £0,

- ? - b4 >
G, (1M1 ,k sE) =6 (1 3118,k

dont 1 expression est donnée par les équations (13-164).
€] =6 , pour 1 £1 , 1> £ L dont 1’expression est donnée
2 o2 3 3
par l’équation (87).
Les éléments matriciels de l1°opérateur réponse de surface A. sont
déterminés a partir des relations
—

A =X 6 $
o

Ed S <

2

6 (11,1’8.k ,E) est donnée par les relations (13) et (135) .
o1 3 s/

t
A = - 3__ , 1S 1 ,1°S L . (102)




L’opérateur de couplage du systéme composite est

- 5.6 ., 6 . ~Ff X6 6,6, & .
I I 131 31 laoﬁz I laoﬂz 131 31

L’ opérateur réponse d’interface est défini par la relation

At =8 + U B .
] I S
-t - £ Xt - £xt ¥
1 h 4 2 X 2
2 2
£ -1 v, (s - 1) y,(t: —
Fx"t -t 2 - ¢
(-ﬁ—D= I 1 1 2 b4
£2(e2- 1) £2 -1 t2 -1
1 3 2 2
0
t? - 1 2 -1
2 2

LLa fonction réponse du systéme est donnée par 1’équation

(103)

(104)

(61) .Les

nouveaux podles de la fonction réponse sont donc les zéros du

déterminant de la matrcie A7,



1
Det A = - L1

(t - 1(e® - 12
4 2

£3d ¢

+ I 414 (t - t

2
flr e+ 1)

. (10%)

IV- ETUDE DU SYSTEME SEMICONDUCTEUR/METAL/SEMICONDUCTEUR

Considérons un systéme composite formé d’un métal de L couches

(i = 2) , situé dans l’espace défini par 1s 13 L, et de deux

semiconducteurs semi-infinis gsitués respectivement dans les

espaces définis par 1s £ 0 et 1a 2 L+ 1.
L’opérateur réponse de surface du systéme est défini par une

matrice diagonale par blocs dont les éléments sont (equation (23))

= . *rR? > <
A“ X 61 ao‘sﬁzfseoz(“’laﬁ ) . pour 13 + 12 £ 0
1+l - L+2-1"
613:. ta 3 ¥ 6131.122 3
A.z= - - ’ pour 1 S 13’13 <L
t. -1
2
»
= 2 * 3’ > N
A.. X 61 3L+16f31fasoa““"]’aﬁ ) ’ pour 13 2L + 1



L’opérateur de couplage du systéme est

< _ _ » _
V: = fxx (61 3163161;(:'6,,’,‘2) 1"1)((6130632613"6,3")

bl .
- ‘FIIX (6131“_‘631615“68,2) - fIxX(éls Léﬂzéls‘l..+16f3’1) . (10&)

L’ opérateur réponse d’interface est défini par la relation

=R + T F .
s I s
ol 13.'l est une matrice diagonale par blocs donnée par 17équation (87).
-t - £X t -fx e "
1 4 2 I 2 -
U o]
2 2
t‘ 1 yz(tz 1) rz(tz 1)
- X" - t2 ~ g .
e 1 2 2
Q
2 2 2
;v‘(t1 1) tz 1 tz 1
< = . 2 . (107)
-t - ¢ - £ X t
2 2 ix 3
Q
2 2 2
tz -1 tz 1 rg(ta 1)
- s X - £ x% -2
1x Ix
0
2 2 2
yz(tz 1) ;fz(t:z 1) 1:3 1




Les états électroniques localisés sont donnés par les nouveaux
péles de la fonction réponse du systéme .Ce sont les valeurs de

l1’énergie E(k//) qui annulent le déterminant de la matrice

pet ‘&° . (108)
(t - D2 - nH%3 - n
4 2 k- §

_ £t ottty
Wik ,E) = 1 - 1€ - 2 ]
77
r‘yz(t‘ + 1) rzra(ta + 1)
f:t‘ f:xts
-t e - 10t - 1 . (109)
2 2 2
rr,e, v 1) Y rgtt, + 1)
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V - RESULTATS ET DISCUSSION

Le semiconducteur et le métal choisis pour illustrer cette étude
sont GaAs et Ag . La jonction Ag/GaAs est connue comme étant uwne
jonction abrupte [36]1 . La structure Ag/GaAS/Ag (figure 10) est
formé de deux métaux semi-infinis (Ag) entre lesquels se trouve un
film de semiconducteur (GaAs) constitué de quatre couches , i.e
4 plans atomiques de Ga et 4 plans atomiques de As . L’intégrale
de résonnance de Ag est r,= r,< 0.30 eV . L’intégrale de
recouvrement de GaAs est rz = 0.70 eV . On observe 1’apparition
d’états électroniques localisés dans le semiconducteur . Le nombre
de ces états augmente gquand 1’épaisseur du Ffilm augmente . Par
exemple , au centre de la zone de Brillouin , 1le nombre de ces
états est n = 4 pour L =1 (1 plan atomique de Ga et 1 plan
atomique de As ) , n = b pour L = 2 et n =8 pour L =4 .De plus
1’ énergie de ces états augmente quand 1’épaisseur du film augmente
Ce phénoméne contribue certainement a la diminution de la barrieére
énergetigue a 1’interface gquand l’é;;isseur du film augmente ,
fait qui est observé expérimentalement (371 .

Le couplage entre les deux matériaux ( semiconducteur et métal ) a
été choisi comme étant la moyenne arithmétique de 1’intégrale de
recouvrement 7, du semiconducteur et de l’intégrale de rasonnance

r+r
2= 0.60 ev .

r.=r, dans le métal , i.e S =
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Ce couplage A& 1’interface est un des paramétres qui caractérisent
une telle jonction . Quel est alors le comportement de cette
sfructure en fonction du couplage interfacial 7?

On observe que les quatres états qui sont situés dans la bande de
conduction du semiconducteur sont trés peu sensibles au couplage
interfacial . Par exemple pour k‘ =0 1l1’état localisé supérieur
(plus haute énergie ) a une énergie E = 5.31 @V powr un couplage
Y, = 0.60 eV , E = 5.54 &V pour r, = 0.30 eV et E = 5.54 eV pour
Y, = 0.80 eV . En outre ces états sont exactement les m8mes aussi
bien pour la structure Ag/GaAS/Ag (figure 10) que pour la
structure Ag/GaAs . Il apparait donc que ces états appartiennent
en propre au semiconducteur (états qui ont un caractere de
conduction ) . Par contre les états qui ont un caractére de
valence sont sensiblés au couplage a 1'inerface . En effet les

deux états qui sont situés en dessous de la bande de valence du

semiconducteur disparaissent quand on diminue le couplage . Pour

Y, = 0.30 eV ces deux états n’existent plus . FPour ¥, = 0.60 eV
(figure 10) ils ont les énergies E‘(k‘ = 0) = - 6.29 eV et
Ez(kz = Q) = - h.66 eV .L7état d’énergie E1 est exactement le mé&me

que celui obtenu en dessous de la bande de volume du métal pour la
jonction Ag/GaAs (figure 11) . Ce sont donc des états d’unterface

induits par le métal [381 .



Pour 1le systéMe GaAs/Ag (figuwre 12) il n’y a pas d’états localisé
en dessous de la bande de volume du métal . Toutefois ces états
réaparaissent qgquand le‘couplge augmente ou quand 17épaisseur du
film augmente .

Les résultats et conclusions présentés ici peuvent 8tre reconduits

intégralement pour les systémes'Ag/AlAs/Ag .« Ag/AlAs et AlAs/Ag .



Figure 10

Courbes de dispersion E = (k‘) pour le systéime
Ag/GaAs/Ag . k1 est exprimé en unités ﬂ/ao . les
extrémités des bandes de volume de GaAs sont représentées
en trait interrompu . La région hachurée représente la

bande de volume du métal . Les états électroniques

localisés sont représentés en trait plein .
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Figure 11
Courbes de dispersion E = ¢ (k‘) pour le systéme
Ag/Gafs ( 4 couches de GaAs adsorbées au bout du métal
semi-infini 5 . kl est exprimé en unités I'l/a° . les
extrémités des bandes de volume de GaAs sont représentées
en trait inéerrompu . La région hachurée représente la
bande de volum@ du métal . Les états électronigues

localisés sont représentés en trait plein .
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Figure 12

Courbes de dispersion E = f(k‘) pour le systéme GaARs/Ag
(4 couches de Ag adsorbées au bout du semiconducteur
semi-infini ) . k‘ est exprimé en unités ﬂ/ao‘ . Les
régions hachurées représentent les bandes de volume du
semiconducteur . Les extrémités de la bande de volume du
métal sont représentées en trait interrompu . Les états

électroniques localisés sont représentés en trait plein .

bb& .



CHAPITRE 4

PHONONS DE SANDWICH POUR
CRISTAUX CUBIQUES CENTRES
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PHONONS DE SANDWICH POUR DES

CRISTAUX CUBIGQUES CENTRES

I - Introduction

Les modes de phonons localisés optiques et acoustigues ont été
prédits auparavant [39 , 4037 a l1’aide d’un modéle utilisant des
cristaux cubiques simples . Dans ce chapitre on étudie ces mémes
phonons dans des sandwichs de cristaux cubiques centrés .

Le systéme composite étudié ici est formé dune 1l ame
cristalline située entre deux cristaux semi-infinis . L’étude est
developpée en utisant des cristaux cubiques centrés monoatomiques
La simplicité du modéle permet 1’obtention de la fonction réponse
du systéme sous forme analytique . La connaissance de cette
fonction'Féponse permet d’étudier les propriétés 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 [411 , notre modéle décrit 1les 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 Q// paralléle aux plans des interfaces .
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Il - MODELE DE PHONONS EN VOLUME ET FONCTION REPONSE

1 - Description du modéle

On considére un cristal dont la maille est cubique centrée |,
dont les atomes ont la masse m . ua<qe) représente la composante
dans la direction a4 = 1,2 ou 3 du vecteur déplacement de 1 "atome

du site (&3) .L’énergie potentielle associée au cristal a la forme :

E]
$ =— ¥ T L [ u, @ - u &) 1% , (108)
v 2 LRUR o
ou =241, B, B =1, 2 et Bt la constante de force

qui représente les interactions entre 1’atome du cristal i et ses
premiers voisins .

" En admettant que les déplacements ont une dépendance
sinusoida;e du temps , on obtient , & partir de la relation (108) ,

un systéme de trois égquations de mouvement

T H (B p0) u &) =0 . (109)
o3 ot
avec
2@ .2y = z _
H_ (B, & 3 50 (w 8B,/m )6y 800, + B/, e};a‘ SuSam . (110)

o (&"B") représente les sites des 8 atomes premiers voisins de
1"atome du site (&3) .
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Grice aux relations (109) et (110) on

abtient les

dispersion pour les phonons en volume a partir de

BB' 83 = pa— anntl
LIRS - — F@® W(L|g)
m ] m J
i i
- 83, 8,
L F(®) L - W@ Wwez|e )
m. m J J
- J =3 -
o
2 =R a s ¥ est le vecteur de propagation , a

paramétre du réseau et F(®) =

La résolution de ce systéme donne les relations de
suivantes
2 84
W (B) = L1+ F@® 1
J m -
i
avec , Jj = 1 pour le signe + et j = 2 pour le signe - .

Les vecteurrs propres W(1|§j) et W(2|§j) sont

&9

cos(® /2)cos(® /2)cos(@® /2) .
1 2 3

relations de

s (111)

étant le

dispersion

. (112)



BR. -~ m w(d)
W@ - . (113)

C (Bﬁi'F(Q))z + (8p, - m,‘w_‘@))z 32

873 F(3)
Wz|z) = - . (114)
[ (BRF(3))2+ (88 - mw (8)) 212
L+ 1 8 LA A
Finalement on obtient
;-
W(2|8,) = W(1]|a) = —2- . (115)
1
W(L|&) = - W(2|8) = ——— . (116)
Iz

2 - Fonction réponse en volume
Les propriétés vibrationnelles du cristal considéré peuvent Etre

dtudiées a 117aide de 1la théorie de réponse d’interface en

déterminant la fonction réponse en volume définie par

H . - G = T - ] (117)

I étamt la matrice identité .
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La solution de cette équation est donnée par la relation

1

T v (i L I¥ 4 .
B_ (3, 3,00 = _N zke,\p(xk .x[pﬁ,]){ Br s (118)
avec , ’ s //f
L w(r3|§‘> W3 |§1) w(r9|§z ) W(3 )g )
{ AR} = + J (119)
w® - W2 (®) ' w® - w3 (D) /
S 2

x[ éé,] est la distance entre 1’atome de type B3’ situé
dans la maille élémentaire & et celui de type 3 situé dans la
maille £ et N est le nombre de mailles élémentaires .

On obtient

m_zwz - 8 m
x i . (120)

{11}

i
-t
]
(8]
-~
]

(miwz - Bﬁt)z - 64;3sz(§)

- BﬁamiF(§)

0

-
k)
[

{12¢

(midz - arsi)’ - 64an2(§)
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Four exploiter la symétrie de translation parallélement a la
surface (0O01) on introduit le vecteur d’onde Q// paralléle auyu
plans (001) et on effectue la transformée de Fourier partielle de

la fonction réponse .

et fz sont les composantes du vecteur d’onde dans les
directions 1 et 2 de la surface (001) .

Ainsi la fonction réponse peut s’écrire

1 .
N R > 33 o 2 " Ple ] 29
Got(m’t 3.0 —_— Goi(tal?’ Zaﬁ ,k//_.w ) euplik Jx (&) s (122)

N k
) s

ou Ns est le nombre de mailles de la surface .

En identifiant les équations (118) et (122) on obtient finalement

s 2 1 . L . > s R ~r
Goi(.{aﬁ,ia,@ ik s = — T explik .% [pﬁ,])exp(lk//.,\:(,@,@ N4 ARt L (123)

ol L3 est le nombre de mailles entre deux surfaces (Q01) .



Les éléments matriciels de la fonction réponse sont donnés par les

relations suivantes

, aa.m. - t ¢ - &| +1
. = it LI i -
G, (B8 /k,  w) - - . (124)
7 ' tT -1
v A8
X*m. t|l3 - t;l . t,Ita - &= 1
6 (L1,8 21k w0 = ‘e . ' 1, (125)
ot 3 3 77 ‘F 1% 2
L t, - 1
L
¢ - 2| |6 - &+ 1]
X m, J a 3 + tla 3
Goi(tsﬁ,t;ﬁ’;k//,wz) = h t.[ S : 1, (126)
f 2 -1
L
avec
£ = 8Bcos(® /2)cos(3,/2) (127)
843.
a = w - e . (128)
i m
15
X = exp [i (3 + &)/2) . . (129)
g, - (:f - ¥ . E > 1
. 2 172 . -
tt = :i. + i (1 - :i. ) . = :‘: < 1 . (130
g+(1—::)"’ . £ < -1
2 2
a.m,
g =—-1 . (131)
252
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I1I - OPERATEUR DE CLIVAGE ET OPERATEUR REPONSE
D’UN CRISTAL SEMI-INFINI

1 - Opérateur de clivage

Four créer une surface (001) dans un cristal cubique centré il
suffit de couper toutes les liaisons entre deux plans voisins .La
geométrie de la surface (00l)est representéde sur la figure

suivante .

o o Q
t; =1 n3=1 X h 4 b 4 X
e e e e e ourface (00t)
= ( =
ta O R 2 o a o
L =0p=1 X X X X

géomeétrie de la surface (001) .

La création de cette surface correspond a un opérateur de clivage 'V

L’hamiltonien du systéme devient

o= W+ T , (132

74



Comme cela a été fait pour la fonction réponse , on effectue 1la
transformée de Fourier de l°opérateur de clivage pour exploiter la

symétrie de translation parallélement & la surface (Q01) .0n

obtient
4 ﬁi - f‘X
m m
LN 18
VM =
- £ x* 4 p
LN L
m, m
v t

2 — Opérateur réponse

L opérateur réponse est donné par la relation

= . T . (134)

ou encore sous forme d’éléments matriciels
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Aoi.(taﬁ’téﬁ') = ¥ Voi.(zaﬂ’taﬁ ) Goi’(ta{? ,g‘ 3 ,) .
caﬁ
avec J; = 0,1 et gt o=1,2 .
Four la suite des calculs on posera f = cos(iilﬁ)cos(izlz) .
L"opérateur réponse du cristal semi-infini dont la surface 1
est située entre les plans définis par -g = 0o L, B = 2
t; =1, =1 est donné par la relation
— 4 B
» » = i » - "y t] >
A (LB Ea) _[ ($6, 6, X" = 6, [6.0.6_ (02,43
mi. 3 3
+ (X 45%0532 - 6‘3 Opa) B (11580 ]
on les éléments de la fonction réponse sont donnés par
relations (124) , (123) et (126) .
Dans le cas ol la surface libre du cristal est située entre
plans définis par-g =L, f# = 2 et -% = L + 1 ,

1 opérateur de clivage devient
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(133)

ibre

et

. (136)

les

les

= 1



-4 ﬁi,
VRTY 7 L R g—— [ £X6

m,
i

s5_ & S - & 5 & L)
tal.. 3z 83"1..4-1 31 taL 3z t;x.. 32
+ £X78

t;x.éﬁ"zétax..-»aéﬁt - 6%"1..4»168"16{3 x..+16[?1 ] - (137)

En utilisant la relation (135) , avec t; = ;L + 1 , on obtient

1’ opérateur réponse du cristal semi-infini défini par Ja z L + 1

-4
» 2 F L * - ~ £l »
A (LB LA ..T[ (+6t3L+1631+x 6:31,532"‘3““-*-"3(’ )
L
+ (£X 6£3L632 - 6:3:.:,1‘5(31)80';(”“";3’) ] . (138)

IV - OPERATEUR DE CLIVAGE ET OPERATEUR REPONSE
D’UN CRISTAL AVEC DEUX SURFACES LIBRES

1 - Opérateur de clivage

On considére wune lame d’un cristal cubique centré dont les
surfaces libres sont situédes en ta = 1 et ta = L . Cette lame est
obtenue en coupant toutes les liaisons entre deux plans (QO0Ol)voisins .
I.’opérateur de clivage ‘_V:.Lcorrespondant a4 la création de ces deux

surfaces est obtenu & partir de la relation (132)
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" " - 4 ﬁ“ ‘
V_ (B A = [ &, & £X"6, & + X &

Za"o -2z taoéﬁzétgxéﬁu

- 68306{3266;06(3"2— 6(3 16616€"'166'-1+ 1‘-X<S£a Léﬁzég"l..-ttéf?"t_ 6831..6(32665:.66"2

» -
+ X 64!"1..6{3"26( L+1631 - 6("1..4-163"16{ L+16f31 - (1539
3 a 3 3

A partir de la relation (135) on ontient 1’opérateur réponse Ai,
. oL

de la lame cristalline

-4 f3
> - L » s oL - * 7
Aol (G ER) = — (“%atémx .6, (02,£8) 6216&.6“(11,{38 )
R
" 8y 1Opa B (LRGED + 6, 60X B (1,4 ] . (140)

L.’ opérateur réponse de surface du cristal avec deux surfaces
libres est obtenu a partir de 1°équation (140) en imposant 1la

relation 1 = C; 2 L .Son expression dans le plan des surfaces est
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£X%6 (02,11 - 6 (11,11) £X%6(02,L2) - B (11,LD)
oL oL oL : oL :

£XG6_ (L+1,11) - G  (LZ2,11) X6  (L+1,L2) - G (L2,L2)
oL oL oL ot .

. (141)

ol les differents éléments matriciels Goi.(taﬁ";ﬁ,) de la fonction

réponse sont donnés par les relations (124) , (125) et (126) .

V - PHONONS DE SANDWICH

1 - Opérateur de couplage et opérateur réponse d’interface

On consideére Qn systéme composite formé de deux cristaux cubigues
centrés semi—-infins situés , 1°un dans le demi-espace défini par
&L £ 0 (i = 1) s l7autre dans 1le demi-espace défini par

3

ta 2 L + 1 (1 = 3) et d’une lame de cristal situde entre

-

les surfaces libres définies par‘g =1, =1 et'g =L, g =2.

La géométrie du sandwich est représentée sur 1a figure 13 .
Les interactions entre le cristal semi-infini 1 = 1 (resp.3) et la
lame cristalline i = 2 sont représentées par les constantes de
forces ﬁ& (resp.ﬁ%x) telles que

B = ’ R__= -

Iz -
e
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L'opérateur réponse d’interface est défini par la relation

g RS . . (142)
s I L i : :
o
A 0 0
81
X A’ =| o A 0 « (143
L s2 :
O Q ‘?’
a3
A.‘, A.'zet 'A.'a étant respectivement les opérateurs réponse de
surface du cristal semi-infini i =1 , de la lame i = 2 et

du cristal semi-infini i = 3 . Ils sont donnés par les relations

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

3 E‘:8 est la fonction réponse de référence du systéme copmosite
G 0 0
s1
G = 0 G 0 « (144)
s 82 ‘
0 0 €]
s3
avec
td b4 - td > > < ™
G“(taﬁ, ta(? ) Gox(caﬂ’taﬁ ) » ‘3 . ta 0,
y P 7 = > 3 < » &
Gsz(laﬁ,ta(? ) Goz(taﬁ,taﬁ ) « 1 = 83 . ts <=L,
£ 3 = £ Ed t] > -+ .
Gsa(taﬂ,taﬁ ) Goa(taﬁ,taﬁ ) . ta . ta Zz L 1
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Les différents éléments Goi({aﬁ,t;ﬂ") (i = 1,2,3) sont donnés par

les relations (124) , (125) et (126) .

X VI est 1 opérateur de couplage

- . s 4 q )
T p ) = [ £X 84 842808001 62 o9p202-0%3-2 ]
m 3 3 3 3
4
1 { b3 _ ]
y——tl 5, 5 x8, 6. -6,6 8,6
n L LEASED Lo 3z LN NG N
P Pur ks, s 5
—_— X -
+ m_ L f tal.. ﬁzét;z.-u fEr 6tsl..6f?zét;uéﬁ"z ]
. 4ﬁ“[+x"a 5. .6 5., -6 5, &6 5 ]
n_ t"al.. [ERF tau-x 31 t;m-z 31 tar..+1 31

. (145

On peut alors déterminer 17 opérateur réponse d *interface A', a
partir des relations (142) , (143) ,(144) et (145) . Dans le plan

des surfaces il se présente sous forme d une matrice 4x4

A(02,02) A(D2,11) A(O2,L2) A(O2,L+11)
A(11,02) A(11,11) A(11,L2) Alll,L+11)
A = » (146)
AL2,02) ALZ2,11) AL2,L2) A(LZ2,L+11)
A(L+11,2) AL+11,11) A(L+11,L2) A(L+11,L+11)
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t 4(‘ - am t
A(D2,02) = - 1 - f Apa Mt
t -1 £2(e2 - »
1 4 41
t 4¢3 - damt
A(11,11) = - z - 2 1 2
t -1 £2e2 - 1)
2 2 2
t 4¢ - “Yam
AL2,L2) = - z - " 22z
t. - 1 £22 - 1)
2 2 2
t a3 -pB_ damt
A(L+1,L+1) = - 2 _ - 3 1z -3 3
b z
te 1 g (ty 1
tz azm:'fxx
A(02,11) = — . . A(11,02)
t2 - 1 m £2
2 1 2
t: ™% tl;, m, .
A(02,L2) = . A(L+1,11) = . .
(t, - 1) mf t -1 m
14 2 2 3 2
2 * 2 -
tam+f+t X t.,a.m f_ X
AL*L,L2) = - : = = . ALZ,L+1) = - 3331
’ (t2 - 1ym_¢2 (t2 - 1ym_¢2
2 3 2 - | 2 3
* L L+1 W
43~ BIX-t a.m_t-"'x
A(11,L2) = z T 2 12 2 .
F_o(t_— 1) F_o(t2-
2 2 2 2



L L+4
43 - B_ )Xt am t-"x
A(LZ,11) = z 1 LI 2z .
£ (t - 1) £ (£2- 1)
2 2 2 2

les autres éléments matriciels sont nuls .

2 - Phonons localisés

La fonction réponse du sandwich de phonons *E* peut ¢€tre obtenue
sous forme analytique a partir des équations (60) et (61) .

Les phonons localisés dans le sandwich so;t les nouveaux psles de
la fonction réponse du systéme composite . Ce sont 1les valeurs
w (k//) gui annulent le déterminant de 2.

Dans le cas ol le sandwich est symétrique , c’est—-a—-dire quand les

cristaux 1 et 3 sont identiques , on obtient une expression plus

simple de ce déterminant gue 1l on met sous la forme




avec

4(3 - pBramt 4(B_ - £ ramt
w(k”,w’)=[t 1 I 1! v131c 2 I 222 +13
fF2¢t + 1) £2¢¢ + 1)
1 1 2 2
aamm fzt t 2 - fza amt
_ 12122112 ] I1211
2.2
252 + 1) (£ +1) £¥F (t+ 1)
1 2 1 2 1 2 1
4(f - Rramt 4(R3 -_B3) a m_t
+ 1 I 111+1][ 2 I + 4 22]
£2¢t + 1) r: F (b .+ 1)
1 1 2 2 2
. (147)

X = Résultats et discussion

Figure 14

Relations de dispersion pour un sandwich dont le cristal

central est constitué de six plans atomiques : mz/m1 = 4 ,
ﬁ;ﬂ% = 1.9 . La région hachurée est la bande du cristal 1.

Les phonons localisés sont représentés entrait plein .
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Figure 18

Relations de dispersion pour un sandwich dont le cristal
central est constitué de six plans atomigues :

mimk = 0.3 , niqa = 1.5 .La région hachurée est 1la
bande du cristal 1.Les phonons localisés sont représentés

en trait plein .






Figure 13
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CHAPITRE 5

PHONONS DE SANDWICH POUR DES
CRISTAUX BIATOMIQUES { TYPE CaCl)
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PHONONS DE SANDWICH POUR DES CRISTAUX BIATOMIQUES

I - Introduction

L*inter&t de cette étude est de prévoir 1l1existence de modes
localisés de phonons dans des systémes composites formés de

cristaux cubiques centrés biatomiques .

II - MODELE DE PHONONS EN VOLUME ET FONCTION REPONSE

Les cristaux considérés ici ont une structure cubique centrée du
type CsCl . L atome au centre de la maille a une masse L
1°autre une masse m, .0n ne considére gque les interactions entre

atomes premiers voisins .

82



Les ‘éléments non nuls de 17 énergie potentielle dinteraction sont

¢ ¢ £

v nn) =@ B, , (148)
I K

s p ) " - B, ; . (149)

=]y} ﬁiest la constante de force relative au cristal i, ¢ le numéro
de la maille et B = 1 ouireprésente le type d’atome de masse m oum, .

LLa matrice dynamigue est définie par la relation

1
A 4 . "l
D (3R |k) = ® . up [= ik Ix (& - x(£L11 « (150)
ap'P | - faﬁ[ﬁﬂ]"‘p ' ¥ » (19
3 »

an ¥ représente le vecteur d*onde et x({) la position de 1’atome

dans la maille ¢ .

On obtient
8p, -~ BRF (@)
m n
D) = : . . (151)
- 83 F (®) 8s,
m m
2 2

Q0



¢ = k.a , i=1,2,3
L 13

kt la composante du vecteur d’onde selon la direction i de 17 espace,
F(®) = cas(Q‘/E)cos(Qz/E)cos(Qa/E) .

a la distance entre deux seconds voisins

Les fréquences de vibration sont obtenues a partir de la 17 éqgquation

2
w &,., - D@ER k)| =0 « (132)
|o® 855 a1 | .
soit
w? - 8r 873 F
! m m
1 1
=0 . (153)
873 F w? - 813
m s m
2 z

L?’annulation de ce déterminant permet d’obtenir les relations de

dispersion

1 1 . ! 1 256 FFE sz
wz,=4r:‘(——+—)t[b4ﬁ(————-)+-——-—] . (134)
J m m m m m m
1 2 1 2 12
avec j = | pour le signe + et j = 2 pour le signe - .

On obtient la fonction réponse du cristal biatomique de la méme

maniére que celle du cristal monoatomique

2?1



. 86 m - wm (idm (i) tJta -l e
B . (L1,& 13k ,w) = ! C 2«
oL 3 3 Vo4 2 2
+ t2 -1
v
2 827.m - w’m (i)mz(i) tJta - ta' vt
B (42,82:k ,&) = L 3 %
oL 3 3 s/ 2
£ t2 -1
1
mzu>x’ el ~ &1+ el - &t
B . (L1,&825k ,w*) = t.C bt . 1
oy 3 3 Vo4
£, |
L +
mt(i)x ti!ta - ta t,Ita B ‘a+ ‘I
6 (42,8 13k ,w*) = t. L h ]
o 3 a3 77
£ 1

avec .
f = 4B cos(® /2)cos(3_/2)
i i 1 2
2 Bﬁi
a = 8w - .
v m_(i)
2
873,
d, = wz e 2 .
- m (i)
1
x =

exp [i (3 + &)/2]
1 2

b

*

*

s

(158)

(159)

(160)

(161)

(162)



1/2

g - (:f— 1) . E r 1
o= |g +ia-gH Y, )< . (163)
:_‘+<1—:,f)‘/2 . E < -1
adm (iim (i)
Z = - -1 . (164)
2§32

i

~-I11 - OBTENTION DU CRISTAL SEMI-INFINI ET D*UNE LAME MINCE

1 - Cristal semi-infini

Le cristal semi-infini est obtenu & partir du cristal infini en

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

création de cette surface libre introduit une perturbation
. >

représentée par un opérateur de clivage Vot'

Si la surface libre est définie par le plan t; « B

4 Bt - 4 ﬁkx F

m (i) m (i)

2 2
T = . (165)
ot ‘
-
- 4 ﬁkx F 4 @

m (1) m (i)

1 1




A l7aide de 17équation (134) on obtient l’opérateur réponse du cristal

A_EBLER) = - 4 B(FS, & taoéﬁz/mz(i)).Bot(oi‘,t;{?’)

L .
{3 r“)( /m1(1)— S

-4 B (Fs, S,
3

. . >
zx /mz(l) étazéﬁtlma(l))'Got(il’taﬁ )

. (166)

L’opérateur réponse de surface A.'test obtenu & partir de 1°’équation

(1646) en imposant la condition ta <0

4.

 13® 2 = t 3 — -1
AL Bk w) . (i?‘3°6f”[ B_,(02,&/") - F X 6_ (11,8 )]
2

. (1&67)

1

Quand le cristal semi-infini est situé dans le demi-espace défini
par ta 2L +1, le m@me raisonnement que précédemment conduit a

1’ opérateur réponse de surface

4.
- : 4 z — t ¢ > — * e b
A-i.(taﬁ’tzﬁ ,k//,w) - m (i;staz..¢16f?z[6oi$"+11’taﬁ ) FX GoéLz’taB )]
F

. (1568)
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2 - Lame mince

Pour construire la lame mince on coupe toutes les liaisons d’une
part entre les plans ‘a =0 , =2 et ta =1, 8= 1 puis entre‘
les Plans £a=L s 3 =2 et 13=L+ 1 .8 = 1 .1%opérateur de

clivage correspondant & la création de ces deux surfaces libres est

_46

V o (Lpep) = i[r--nus 5.6, &, -6, & 6, & ]
oi 3 '3 m, (1) tao £z t3131 tao £z taof?z
—43‘(“'6 5,6, & 5, 6.6, 6 ]
m‘(i) tat 3t ta'o 32 la 1 31 t;z 31
"B ek, 68 5 5, 6.6, 6 ]
mz(i) ! ‘a" £z t;m-z FEAE S tal.. 32 t’ax. 32
AP (ex*s.. s 6 5 5 5.6 5 ]
m‘(i) ! t;l. #3 2 ta"‘” $3 1 tax..+a 31 téu—a Bz

. (169)



Les éléments matriciels de 17 opérateur réponse sont

-4 0
] 3 . L - » E] — ] E]
Aot(‘aﬁ’taﬁ ) = - 6‘ ‘63‘[ F X .Go,‘(oz,:ars ) Gd(ll,ta(? ) ]

m1(1) 3
- 4 Bi.

. 6‘ oérs‘z[ F X 'Goi.(il’taﬁ ) - Bot(OZ,ta(? ) ]
mz(l) a3
- 4 ﬁk .

6‘ S [F X .6  (L2,¥3°) - G  (L+11,8°3%) ]

. L+1 {31 oi 3 ot .3
m1(1) 3
- 4 ﬁk

- 6& 1.6(3:[ F X .Got(Lﬁ-ll,tsB ) - Got(LZ,t;B’) ]
mz(1) 3

« (170)

L.’ opérateur réponse de surface est obtenu & partir de la relation (170)

en imposant la condition 1 = ta <L

)

, - 4 f3
> » - L » » » — > »
A.i.uaﬁ’taﬂ ) = - 6‘ 16,?1[ F X .G°£(02,t3f3 ) Goi.(“’taﬁ ) ]
mt(l) 3
- 48,

L t ] ? — td 2
- 6( L‘Sﬁz[ F X .Got(L+11,£3r3 ) Gos.“"z’taﬁ ) ]
mz(1) 3

- (171}

Les éléments matriciels de la fonction réponse sont donnés par les

relations (155 - 138) .
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IV - PHONONS DE SANDWICH

On considére un systéme composite formé de deux cristaux

semi-infins (i = 1 et i = 3) et d’une lame mince (i = 2) . B3 ,
t B 2

et ﬁ; sont respectivement les constantes de force dans le cristal

i=1,1i 2eti=3. A 1’interface 1l’interaction entre le

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

est représentée par ﬂ! (respectivement Bu) .

_G 8B _ BB
e

L’opérateur réponse de surface du systéme composite , dans les

plans des surfaces , est donné par la matrice

A (02,02) 0 0 0
sl
0 . A (11,11) A (11,L2) 0
[ 7 [ 8
-
A. =
8] ‘A (L2,11D) A (L2,L2) o]
[+ § st
0 0 0 A (L+11,L+11)
ot

. (172)

ou les expressions des divers éléments matriciels sont donnés par

les éqguations (167) , (168) et (171) .
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L’opérateur de couplage 'V; du systéme dans les plans des surfaces

est
4 B!
VI (taﬁs‘aﬁ ) = mz(l) [ FXétao 7;2 ?;‘63" étaodﬁzét;oéﬁ’z ]
4
+ I [Fx"stg?)zéf'osﬁ'z Stéﬁd& ?} J
m1(2) 3 3 gt 1 451 31
4
+ “QF“:;%@’.M%, & 6B 08 o ]
mz(2) 2 ? gk P2 L L 3’2
4 ﬁﬂxr »
i m_(3) LF*e ;;,‘6,;;26‘3“‘63 1 ‘5831.“5{« 6:;..“5(3':]

« (173)

La connaissance de l’opérateur réponse d’interface (éq.142) permet
de former la matrice *Z* = *T* + ‘5* s OUu *T* est la matrice identiteé.
Les modes localisés de phonons sont donnés par les nauveaux pales
de la fonction réponse ,i.e les valeurs de w qui annulent le

déterminant de A .
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CONCLUSION GENERALE

e

A4 l17aide de la théorie de réponss diinterface 2t en utilisant un
modéle atomigue on peut traiter différents systémes composites du
point de vue gélectronigue et vibrationnel bien que 1a structure
cristalline des semiconducteurs III-V soit du type zinc-blends ou
cubigue diamant .
Comme dans le présent travail on s’ =2st interessé aux comporitements
gualitatifs des systéemes composiites 11 n’apparaissait Das
nécessaire d’utiliser des modeles rédalistess .
Par contre si on veult obitsnir des résultats guantitatifs 11 faut
faire appel a des modéles plus élaborés :

—  pour 17 étude des héteérpjonctions semlconducteur /
zgmiconducteur on peut , par sxemple , partir d'un modéls & deux

handes s et introduire des parameéetres supplémentaires gue 17on

aiuste pour simuler les semiconducteurs réels ou encore uliliser
des modales tenant compte des structures réolles des
semiconducteurs III-V . Une 2tude utilisant un modeéle

intermédiaire est en cours (une orbitale s pow le cation et une
orbitale p triplement dégénérée pour 17 anion }.

fuoi gqu’il en soit un modéles gui a 17ambition dexpliguer les
résultats xperimentausx doilt tenir compte . cour les
heétérojonctions semiconducteur/semiconductewr , de 1a différsnce
entre le haut des bandes de wvalence des semiconducteswrs quil

forment 17 intertace et de la différence entre les paramétres de

mailles , et powr la Jjonction métal/semiconducteuwr , de 1la
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différence des paramétres de mailles et de la position du milieu
du gap du semiconducteur par rapport 4 17énergie de fermi du métal .
- pour 17étude des phonons de sandwichon peut partis  du

modéle preéecédemment utilisé [421 en dtendant la=s interactio

a
1

S

T
fuemt

seconds voisins 2t en tenant compite de l7orientation relative des

1]

forces gqul s’ éxercent entre trois atomes 2t du Fait gue les
constantes de forces ne sont plus les mEmes A l17interfacese guwen
volume . Une etude fondee sur ces améliorations est en cours opour
détérminer les phonons de sandwich powr des cristauy cubigues A
faces centrées . Une 2tude de mEme nature a été réalisédée pour un

film de tungsténe adsorbé au bout dun aétal semi—-infini (Fe{001))[431 .
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APPENDICE

Fonction réponse du puits guantigue de semiconducteurs :

Les éléments matriciels de la fonction réponse sont donnés par la

relation (61) . On obtient
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RESUME

Cette thése étudie les propriétés électroniques et vibratinnelles
de quelques structures lamellaires . A 17aide de 1la théorie de
réponse d’inteéface on obtient les fonctions réponse , les états
électroniques localisés de puits quantiques A& semiconducteurs ,
des structures . semiconducteur/vide et des structures
métal/semiconducfeur . On obtient , d’autre part , les modes de
phonons localisés acoustiques et optiques pour des sandwichs de

cristaux cubiques centrés monoatomiques =t biatomiques .

MOTS-CLES :
Etats électroniques localisés
Surface
Interface
Puits gquantique
Jonction métal /semiconducteur

FPhonons de sandwichs



