


































































































































































































































































c de 
(V) 

Ému:; ce c/wpître. nous ëâlCttlOftS la.. Câ7'tlctêl'fstique I(V) des nanocrls­
JlltJZ:j,lar.l$ ,une con!rgurtltiQ1}; féalistf!. avec un mQclè]e 

:: ,liilieriID,t (Sêhr'fiditrgift..,Pi)tt;sf)it). Aù IJarogrnphe 6.1t nous tes équa­
,,(,' .. clJlcul des én,eTgfc$(},f/:ttfl.'ll-­

les,. ëaraététisUgùéS){t,tjcal;.. " 
rCi! et dé .. ,'.:'F.' . , '. ,.', , .' '. ',.-,' /< .:' .., 

'. i<:: ",.",:"" 

'·;;ttf "',Modèle 

Au' 5., nous calcuré totale du l1anocrîst.à! au premier ordre en. 
sans tellfrcOl11}?te de des fonctions d'onde au champ électrique. 

p()i1i" \mlider cette nous: c,:atOt;tfons à present j'élH'.rgie totale du nanocristàl et sa 
l(V) avec; (Schrôdinger-Poisson) : nous cherchons 

.. 1:r.S ,à,ùrtu particule dtt tlallôérÎ$tàrdlltlS lé potentiél électrostatiqu(I;InoYèncrM llnt 
etZl trous q\llil. cl,lntieht le ptil1dpe de cette métllode 

... pt,ilS nOns 11I:\ppliqiiçrotl$â:ucalcul des énergies dt! transition et ,do la 
J(Y) des nailOcristàUX à,uPaïàgtaplle 6.1.2. 

:6.1,1· P,jJlçipe .le, lap)ëtltoqe .scbttiQinger-Poissoll 

LèS'éq\t!!tl9US de Sd1rôdingcl;.,PoÎf;§flti aplltOxÎtllutioIlS que 
'llO@ nl'us tâtd): fQl1dntMllta:l 

, •. etptrous du polarisaUottV' danùée.N!:ms cherchoIls 
iPt'et à. Üilê. particule [{du ntluQetistal 
.par -et· p trous: ' 

(6.1} 
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Chu]Jit1'(! 6. Calcul auto- cohérent de la caractéristique 1 (F) 

. 
Avec la dé('om})ositioll 5.26 du potpntipl électrostatiqu(' (chapitre 5). nous pouvons écrire: 

où: 

(6.2) 

Ho est l'Humiltolli{'11 de> liaisons fortes du Ilêllloeristal isolé. COlluue êllLX chapitres 
précédE'uts, nous notOIlS 5'~ (resp. dl) pt l,r.~ (n'Sp. 1;":') les (>llPrgit>s et états prnpres 
dt' Ho. 
Hl C:'st la matrÎe('1 du potenti{'} -eV1 (r) crN" par }f' géni>ratt>ur dans }e nanocristal 
vide pour" = \ ~H. 
il'}. est la matrÏct' du potentirl moyen -ef'(r) ('réé par les TI électrons et p trous du 
nanocristaJ à polarisatioll nulh-> (\' = 0). f'(r) vérilie l'équatioll de Poisson: 

V[f(r}Vf'(r)] = -4ïtp(r) (G.3) 

oit: 

plr) = -c (t ','j(rll' - t '1Ï;'{rJ!') (6.4) 

Puisque f'(r} dOllc' li d{>peudtlut <"ux-mi'llIf'S des <-tats ~i (>t t;":.r occupés, la solution de 
J'équation 6.1 doit i'tre « auto-co!té>n·ntp » : la d('usité p(r) eaktll~e à partir des états 
propres dp il (Eqn. 6.4) doit êtw (lgnlp à la densité qui a s(,n'i à ronsirulr(;> fI. L,isolutioll 
a.uto~eoh{>r(lllte d(' l'É'quat Înu 6.1 minimisf' rf'xpression suivant(l dl' Eo (n.p, ") : 

n p 

Eo{n.]J. ,') ~ L(Z':lHol1,;-'~) - L(;·:IIHoli·~) 
i.:::: l ,:::) 

+ l\~f ! p(r)V1 (r)d3r + ~ JI p(rJQ2(r. r')p(r')d
3
r dari (G.i5a) 

soit f'ncort> : 
11 P 

Eo(n,p. l') =- Ll: - LE!' - 2lEo(n.p, \"} (6.ob) 
.=1 1=1 

où: 

(6.5c) 

La fonetioll 92(r, r') a (>té> défiuÎ(' au ('hapitr<> 5 (Equ. 5.26). Sous ln forme 6.5a, E~(n,P. V) 
apparaît ('omnll' tIlH' g('fl6ralisutioll de l'expmssioll 5.25 ponr l'éllergie totale à des fonctions 
d'ondes auto-col!érentes t;"'~ et If--:', dans l'approximation E~ = Li;/) /2. Les équat:Îotls de 
Schrôdînger~Poisson négligent doue tous les ('frets d'échangt' et de corrélation. 

La mr~hode (~e résolution autu-C'ohérente de l'équation 6.1 est détailI['(' ctins l'annexe J. 
Les potentiels Vdr) et f'(r) sont calculés avec une méthode de diffl'rences finies pour une 
rontiguraticm point.e:>-îlot-substrat r('aliste (voir chapitre 5 paragrapb<, 5.3 f't annexe C). 
La rE!cherc'hl' dir(>('t(> (dans la base H]J3) des étaLe; propr<,s (}(' ft occupés par les électrons et 

1 HI et H2 §ont diagonal!>!>; drulS III hlls{' dl't. orbitales atomiques (voir rhapitrl' 5 note 3). 
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(~'~i,C;:j?i;~ç~:;;_~ " 

!~;\~~~;Y~~I~~;;.~êJn~·~~~i~~{i;~J~~~~;e~q .. ;e;~ë !~tr~J~l~ir~: :::::: 
',:;8/ ." ",'étû,culous ;uous tIJU't:, œ~bQ)·èL~Vïwêt~t.s:~p.r.()prfi$1};§ét Nnà état~JjtOpres '/fi; 
:,:tl(d:t ," . iltqiiiell Eo dUll~uocdsta1if$ô16 S~lS'êouplage spin-orbite. Kous diagonalisons 
,~';'~:fH~S\l1tl}l}JfwnUtoIlieltiI 1lVÇécq~tù«g:~$l).bl"Qtbitednns·Ja ibas~ E [ornlét} IJai' lèS 2 (Npjf + 
... ··'\t:fJolUnt,s· HîfJJt tJi IWt J)~:J'l/!ttt~~r{)ho~ tct,;t. sont .lc$êî:ats du spin. Kemg'avons 
~j\.i~~~~~~tjqlle~1t!nt·\térl6ê !ltfeJ(lSét~t$:t.I1tet :~~l',Oê_CUl)'ê$ tûnsi,calculês avaie]~tüoIlVel'g,e2, 
?:1rûiâ;lém!;1ntillOl1s corrlgeous (;; pit~têijQ'rt Eo\'lzdJ, V) da Ii« iuteractioü des êlèêtrons et 
, ';Qës)~9~s;a:Yeccu..}'·:1l~Ûll)~:»" i+~. nOU~J1ttêgy'Ons VâpproxÎll1aticm 1.5· de l'atl.nê.X~ l pout lil. . 
;;~lffê~~~gl~ t'" ", ~!,'" 

E!Q(ll,.p: V) .,-t·J$o:(lhPi V'') ~ AEcOft(nt1Jt '\il.(6.6a) 
,'~ ',.' ..... ... ," . , 

(6;(lb) 

~,;~:,'P~:~-a:~,~Q~lJIgqf!l~if).ll$,pornte,.lIPf,t~~ftRt:~t\i~têcs~ Q'ft l~po.te.tltîèl V(~) . ~t domin6par 
':;:lè~:~litgèS·'û~pola.r'ig~tîOJ4 .ltifltet~t}tlt);n·'(tl{).n~phy$i.(üteld,é$ p<trlicliles' àveé'l~lles-mèmèsl 
'~~~'~i~iclllfredtl~l~~#lut):tro:n$ d~:S(lnrQdi~,$~;~l?oÎsS(m,,~ '1:ni~t ;(Pillfluence sur la localisation des 
:'. ,éI~~tpt~~:~t(l~~ttws (l~~Je illl.tlt>è.,pstMj '. . , . 

'<.> ;; "' 
':, 'J ~, " \ 

;~?i~:i~~ · "Càlctil des énetglês dê'transîtiop 

~\/ ·lJ.Àll~~pllmgt·a:pb.e, 110'1S '.e,:' .. àloll'4oJt\,c;U'a(~téristiqtl(\ tnF)d~ llâIIocriSt.alL\': à par': 
tif'd'eslt'qtÜ\;fions dé Sdlr!. '.J:!!.~.' -P01SSQtl. N"ous détaîl1(\tls successivement iJ le calcul dé 
tMicriiie ~(Ut ih li) de r 11'1 ft 41dan,.lènt~Li\ ft él~etron.s etptrous du ~utnocrist~h if) l>~\p­

.' .;prOxîmatiijfi l/J1!isoo'POt." it,. ener~eSB{tni}1H;{pàp/lr) des êt1lts -excitlls, et Hi) Té calcul 

.·.c1E$êM,rgl~ de tr1\tlsif '} 1 t de la. c(i,ril~têri,stlque ln') . 
. "", ,', -, ;, 

';(; , '~J~~- è&lc\dO'·r,." S,,(n.Pt V'}(EqÏlfd:~a.l 'Ï\'cr;. lemodêledtl paragraplte 6.1.1 pour tl'Cl 

,:;'":~s~l;llèœèt$r,~ .Le. charges {(~Jt)}~lda.pt~ 'au..ptQblè.lll(~ et pour uncnSènlble d(! p~hlts 
:'·<d9;J,iQ1~s.~tî01.., {Ii}. Kous SUPllOSétOt~'> pour cAlculer l~ CO,utailt que la recombInaison 

.êlet!ttqn~t~ou~.~t Ju~t,alltrul~, de sQrt~tlu~ '11Q'U,$ ayons seulement besolu Jes états de 
:':~hâ~gif~(~t;O}~~ll,l}! (O,P)I {lf P'} t1t~'ifJ,\11t~:,p ~ Pm~l1 où 'tlmliX ct VInax sont lé tlOmhre 
j"Jn~ll~d~êlootroJJ$ët de trQ~. que pt)tif'~l(\~l)gilIit l'jlbt (voit allJlexe D). Qett(;) hYPQtÎlôs.e 
~'~:;;"' ,' .. '.'" , ." - '. " " '" , ' '. '" ~ :.' '. " -

I,IPo~~ 9J,jtlm1sêr ~"hw et ~POtlS r~clHrclïOns lll$ llmq états vroprcs J}f etprt«IX étatsproprcs ~ de 
;~ :.l;lJ3lit!ûUmÎnttH = 1{Îi + { . ~t}1!i1-tf\tl~ill(:l\'.ilt}~J!Qlitï:isatipq m~ll:,.lG ap'p1iq)l~ét:~t nllllll< -(~J). 
~·~<.iuj~lJJ\P'QtiM'tl;niaxllUnf d'êlèCtfort$" {rt.$p.tJ~ttQU~) fi~s le ...<IUOcri!itàL Nous yltrUipÎl$ (11IC le,sêtats 
" ," ;ptQR~talC1Ù{'$ dans la bas~ B ont f:O.Q:\I~rg4 ,en l~ î;Q1,Upnnmt; à ceux cmculês dans lu base Sp3 ~l'leC 
i'~· ·~1.méil.l.od~dù:snectre repUê.f1e: Jlt!)blêpl~ '!xml auto-.l;OMrent. tl;StQi.\.~ :t<1pr(\'sentaûf di;lpot~nti(!l des 
" ':M(uati()tls4~ Schrî>t1i i'l1Jei·.Pol$sOU. .' 
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Chapitre 6. Calculaulo-co/t';Tent de la caractéristique I("} 

Il'a pas d'infhlPl1(,(' siguificati \'(' Ir 1(, courant total qui lravers(l celui-ci3, <:omme nous 
l'avons d{ljà montré au ehllpitr<, .1. LC's points Of' polarisation l~ sont séparés r1<' 0.25 â 0.5 
V. 

Approximation pour l'énergie E( {n,ln, {p,}p.' ') des états excités 

Pour chaque' point dp polarisat ion \; et pour rhaqu(l état de charge (ft,}'), nous ca!cu* 
Ions Ull(' approximation dE' \'puPr&ip E( {'I11 }TI. {Pt }r" , . J dps PUtls cxdtés à partir du Sperlr{! 
de l'Hamiltonien lluto-cohi'rent H de J'rtat fondamental â 11 électrons f.3t p trous4 : 

E({1L'}n' {Pi}P' r) -::; L ni; - 2: [JIÈ~' - ~Eo(n,p, \') - JEcQrr(n,p, r) (6.7) 

~ous avons notamment E()( Tl, p, 1') :.-:: E( {1l1} ~, {PJ}~' 1'), où {Il,}?t (lt {Pt ~~ sont les conti­
guratious à 11 (>ipctrons ct p trous dans /'{ltat fondamental {nt =: 1 si i $; Tt ('f, ]), = .1 si 
i S p, zéro sinon). 

Calcul des énergies de transition 

KOliS calculons la ('ara("~i'ristiqlJ(J 1 (\') à T ~ 0 K. d{' sorte qu!.' le syst(ome soit r~tmlmê 
dans son état fondanwutal avant ehaqur nOtlvl'Ilf' transition tunnel. ~ous Ill' considérons 
donc quI" des tI'aul-oitiotls tllllllel dont l'ét<\t initial est l'état fnudameutal à n électrons et 
p t.rous du nanocristaJ. l'Il (Il + l ru", é}e>l"troll P('ut pénétrer dans Iïlot sur le niveau t: 
U > n) à l'é!l(ll'gi('de transition: 

êl = EU nJ~:~:::ll. {PJ }~, \') -- Eo{n,p, \') 

= Eo(" + l.p, q - Eo(n.p. \") +':; - ~+I 

(G.8a) 

(6.8b) 

{nj}:'..";l f'st la {'Onfigunttioll à 11 + l {>!(>ctrolls obtenuC' eu rernplissant5 les Tt prer,rtie.rs 
Iliv€'uux t; pt le> nÎwau f:'. :?; f'l È~ sout dps É'uerg1('B propres de> l'Hamiltonien fI â Tt -+ 1 

"Dans II' ('us d'Ull nano('J'Îstal dlnA" di' rayon R = 3.2 mIl par f'""emple, !(>s eOUf:mts If, ft, I! et 
Tf obtenus :tV('{' !{' JUodNt' c:apadtif dfUl!'l la limite d'uul? f('('ombiuaiBon t>!("Ctraus .. tmus instantl/ttlée sont 
sensiblelUtml équÎ\'3.1(lnts à ('('tL't obtt1lltts pom T = 1 ilS (\'OI! dtnpitrl? 4 paragraphe ·lA). 

·Pour obtf'uir l'èrllmtioll 6,7. nous faisons ll?s hypotht'ses suivantes: 
l} NOIn; Ildlllf'tt.OIJS flUI' lm, fourtiow; .j'ondes li"'; t"t t.:.:, dl:' l'Hamil' onie1l li de l'l'tat foud.uJwntal peuvent 

st'rvir li t'oustruir<' "IV bOllt1l!S approximations (non auto--C'Ohérent(>s) des i'ÜlUl excités. Nous llolollS il(r) -:.:: 
p(r) +lÎp(rl pt \"(r) "" l'Ir) + Jl'(r) la dl?I1Rltl> dl' l'barge:; et 1" potentipl moyen dans 1111 état rocdtê, 
,-aleull! à partir dl' res fonctions d·ondes. 

tt) Nous aballdollllons les tt'rtllf'S propOl'tiOllll!:'L<i li .fil(r}6p(r'j dlL'lS 6.5a (où il lSji(r)ô'Ç'(r) dans S.Db) 
et les rorr('ctions eorrf'S}londantf'S dan.<; 6,Gb. U' calrul de ces tl?rJllHii dénlont/'{' quit .. sont effèctivement 
nêglig('abl{ls claus 1& ('Oufh,ruratlolls point<,-îlot-substrat étudlêûz;, 

li faut noter quI' les niv"aux t~ (1 voL<;În de 2Xnd et t'~ (i voisin CIe 2JYO} 1 très fortement exdtês 
sont ma.l cflUw'rg€ls, Coprudant. ('eS niVl'aux tl(, contribuent pas ou peu at. courant; en outre. ils sont trl:'$ 
proches les UliS d{~~ uutrl$. aussi l'ess(mth~l est-il dE' ft'produirE' correctêment L"\ densité d'états \l1QSénne à 
haute énergie. 

sNol1s supposons dOliC que 1(>,1; uivE'ltuX occupès dans l't1ul contenant n électrons et 11 tr(\l~S cle\'Îennent 
les n. premi<lrs niveaux !~ et p pn'mien; mwaux €~ dans l'ilot contenant Tt + 1 électrons et lJ trous. Pour les 
trous notamment, d!.'s pPnllutations t'ntre nivC'.aux t~ de s}'m~tries Jifférentes, très procw.."S, ri\lU\'eJlt â\'o'ir 
lieu lors dp l'Injection d'ml(' partinüe suppléUll'lltaire. L'erreur alors faite sur les énergies de tran..<dti()'ll 
reste {'''pendant infl'ripufP à quplques me\'. 
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'-;..~' .~, .. ,;._ .. ~~:':,:-.,/' ~ ~ .... 
}I,~:~~~~S/~::;:~""k-':':'- ',;:~ .,~' . '~~ , ;. .', ; 

>~i~':" .. - -," . 'l'~ ;-,':.;:;'. ;'. ;.;..:' ~ il. '11'" ~{d...ll'tat~ 
,i'" " i/;:",J,;:;,,: ",<,:/D,: : ":"i,';, " d,', ,1/,.,':<. , ,~"u. , ,~,' 

i,~i~I~~~;~i~tW~,i;~~[;~~ru~'q~,~4f~\~~~$"t{i·~1~1~llers!.·~. t~~SiÜUll: 
~:;';:,; " ,,""", , ,#tf:: Eo{l~tP, lfJ;·,:-1,3;(t7~}!!~O~ fl)j}~} :\1) (6.93) 

,:';-r;i{ , #eo(1î;p,;lt)*,.Eot~:',hP~k14:êl.,...i~ (6.91» 

~;:;':iQil:it!~~l~~~ ,e~t la- ~{).nfi~11\~~Q9à:1f;; ~ ;t,~le(;~tto)ïSpbteP11eén remplissant lesn pxcml.ors 
;::t~vellll~tl'$àüt1e niveau èj: 'CIlt.tufoi,sjÊJ ~ti~ '$onhles éllél'glèS prôp,réS de PHruniltoIlÎén 
';;j# :à:Jf;:sJ:'~~~éctrons; ;e~, 11 trous'.OE)~,l~~~èSSiQ@,stfnil~res pmlV!mtêtrc , êt't\l~Jics j)Qqrles 
"::,f6tî4rI&<:s,a~ tti~l~~tionde tiOIlS~,,1b ,r!Q~fint $\11' ()~c,ül~ êiIstiIfe" àisémèittà l>àrtit da C$ 

::t,,~~ërgT~,qe:;t;tAllsl~iQn~~e.çJe$êC{Ii{ltion.'?,du nar8,grapb,(~ 4.1, (cbapltre4 )", "," 
:~:';, {::':,;P:~~~:~hl6,I1ediè~âctêi:istiqtiê le'l't)l llQhs avclttsot>$oln déS èuergiès de trnnsit:îi)lHj,udl ' 
":fJ,ue :56,itl;:. Leséne(gies (~,: trûnsitÎol1' Ei ~Eo fn+ II :0,11) -Bllen, 0, V} ~t tit = En (O~p, V) ~ 

~Sn(Ot1tF:t-'~fJtlcQr.éSp(mdtillt ft dc.~J?lcti~~:ri\~dttiOll dans ia caraetêristiqtlê leV) SQht des 
'.<.wtW~~~'~n~r~,êp.ctgi~ Ru, Pour WiJ:ïlà:dlllllm depréc1sîondans la :jJ'J$Ît:lQn d~ pi.çS 
}~\{l~âd.' ~ir'} il~ûS lnfc,rpo1.Qtiàdohc EJ(*J~ il} (pour n,et pfLté~ùdans toutdla gardtilè tl~ 
,:"P(1Iâ:rlS~t1bU.~plOJ·éO à\léC lUt polynôme?U·ordre tToIs, N'OtIS interpolons Iinéa:'ÏJ:eIIlent entré 
::",PPfti~g,·~~J)';,lar.isa~jo!~ Vi :Sncl';cssfts l~ êJi~tgies fi j;!t ~I:q~i à,Pparàfgsellt dau$:.les é<l.uati6I~s 
'{:, :" 'ri~ii "nt,', ' ," " " ' , . ' " '''{l'S''h' , ';'6" ' '," ," ,," "" '" " , . 
:.' ',"';'" .~.; . ~"'~~'.'._ ~'l!~.~. " , 

lé1!i;~;,:!'i~~u,1~~'t$' 
i:;,{";' '::N6ttS'~a1t~(jii~:liÙ\îi1tenant l~s~~t(~f:€dsfiqné~:,R'V}, d~ ,n~nocdst 'l:U~, d,tltlA$ [5j.,aveo 
;:"A~;ll!~~~~lltQrçoMfèutl~lfj)à.ta-&t~.uliè~l,;~çêq~nt;,~q\,1Scli$C:Uter(jns:~rîèv~me"tl(1easd~, 
'I:~,::@Ï4~~q~t.âÎl:fdè'QdS~~l1'l#li'MtapfïeJl~~~.' '" 
ç;.."~ .• " . . 

r~~{;:~i~{i<':';ôaSdt!s 'naÎlotrista~'iI'lliAs: 

, ~àn6Q:'l~t~J<J~,cljame.trè.d;;: 6il.:tiQl 

'j;~;~gUt'è lU rèptéselitlÇlla tOl!duCtQ'liçeiiiftm:entiel1e G{F) " " dt{l!)/(W' .mesurée Pfif 
';:'·,i:t;",ij~ît~iW~/4J~:t51Pll.r'UnnàûoutÎst~~;a~Ji&,tt~dlai,nêtre.d: ~ 6A, nm ,:êt lescondu<!tt;tnces: " 
; ;"lûffé:i:fullfu1Ïéseàlculées aV(.i(! troiS modèles : ........ ,.' " , '-. ", 

'),;<:~~~:e~tult~~.t~c~ diltêtf!14~lelle ~~lteulée a.,vec le ~n()qêle t:apaeitif tmajU$tjl~t 'Q =0.9 
:;i/';.,~~,U~100::Il\eV~ CeS11'eet.l:e d~>~()iîdl12taltCe ~é'tê discuté en dêtnilùtJ: <:hn:pître 4. 

Jp9t~~aPb~ 4)1}" . . ' 
", ,i~~~J;pnqtlctall~ drffêré~ltiellée:alQ~lêe ~" Jiu D(!ttnrbat~ollS» (snnsauto..tohêrellce} 

:::':,:il~~';l1t!tDtifigqtatioil .P91tit~î~tf~"!'$l.!~$t(û't tt!,a1t$tfl r~ptêsenté() ~.r là; :fîgtir~6/.té" 
,i" '.(Ji$(.'utM d .. des.~ous. Les ênergies,dj;a; ttaIiSltloù. sont. évaluées avec l~a\1?ression 5.25 

,,(c:1i~lttt(tliil de. j t êl1f.!rgîc totâle${{nr1'hi{Pi}pt l~} Qbt~nuejlu premier J)trlreen pt!­
',tùrba:tions.1e :prlne:lp ~ dé Ïit înêt1it>dpes~ reporté dans l\mnexe 1. 

i~~c(!lldûëtnI~e(: diffêrr.mtielleo~tc\dê~pour lalrl~nle géométrie (\'Iec le tUo<lèl~ al1t<r 
(!Uùerent tin paragraphe 6.1 ,(2Nn~' == 2ilU.2NBC" = 120). 
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Chapitre 6. t:alcul auto-cohérent de la camdér'istique 1(1') 

------------------------------------------------------------~~--' .. ~~ 

L~~w~'~~~) u. Tl ajusté). 
XI )( 

1 1 

-2 -Li -1 -t, \ 0 0.5 1.5 2 

V CV) 

FIG, (3.1: Cvmnaraisoll entrC! le spectre .de 
conductanc~ {lxp{!rimental ruesu:é par U, 
BallIn et aL 151 sur lUl natlorristal d'IllAs 
dt' diatllÈ'trt> d =: 6.4 JUll et les spectres de 
conductancE.' cakulés a\'('(' trois modèles: le 
modèle capacitif (l'n a.:ust31lt 1} :::: Q.!,} et 
U ;::; 100 meV). h· modèlt" ~Il perturbations 
(chapitre 5 et annexe 1) ~t le modèle n;utfr 
rohérflu . tous deux pour la géomr.tri" 1'8-

prÊ';;el't{>~ sur la figure 6.2. 

La figure 6.2 !'f'prl'seuh' If' potc>uti('! VI (1)) (\ ~ef == 1 Y) dans la t0t16gltratioll pointé­
îlot.-substrat n·tellue pour ii) ('t iii). L(>,s paramètn\s de la gf>ométrie sont d~ ;: 10 Ai 
dB = 5 A. c- :::: 5 A. Tt :::: 2,5 nm et {li :::: 5 A. La c.-~,nstante dipl('('trique d~' toutes li:lS 
couches moléculaires est l'gale fi 2.6. T .. t, nanocribtal n'est pas parfaitement sphérique, mais 
légèrement aplati du côt€> du subf'trat. Cette déformation n'a pas d'iniiuenee signlficath·e 
sur 1& strurturp {>;(>('trolliquC' du nanocristal, mais augment{' !ég~temeJ1t la valeur des llf 
calculés eu lwrturbations (voir chapitre 5 I;.aragTaph(' 5.4.2). :\'OU8 obtelloll.1) ainsi.11f :::: 
0.803 et Cil -= 110 tU(>" iJour 1(> Lt'\10 (Cl = l.lï aF Pt t"2 = 0.29 aF}. Le niveau 
de Feruü Z f (>St ajusté> sur la position du centre de la zone sal1."l courant e..'ipér1Ïlleutall' 
(ê f = DA ,'1 0,5 t'V M,Ion le:; modèles). Pour 1(> cakul auto-('oMrent~ IlOUS tenons pAr 
ailleurs rompte d'\l1l(> con{'('tiol1 \ (, :::: 0.5 \. sur le poteJ~tjel électrostatique mltre les 
êlectrodf';Su duC? il 1;>0 ,-Hffi'f('uc!' eutrf' les travalL'C dC' 'Sortie du substrat (Au} "et <ln ia voin.t~ 
STM (Pt-Ir, voir auueX(l A) 16}, Comme au ehapitTI' 4, nous posons f1 ;: f~ ::;: 6 x 10& 
5-1 ct rf == r~ :::- :3 x 1(\fi s-I. Les enractéristiquœ l (F) riont dérivent les couductancf.'$ 
(Ufférentit:>l1es ralcul{tl'.'s ont toutes <'té eonv{)lu{ies aveC' U:<1(> gaussiel1Il/l de paramt'ltre (1 == 15 
!fiV. 

Les prlttC'ipalt-s structure-s (>xpériment:.ùes sont bk:- reprodnit('s sur 10 spe.ctteen per'­
turbatil .... de la figure G.1 : tOUtf'fois. {'('lui-ci est ser'<;ibleml.lnt dilaté par rapport att:SlH~ctre 

liLe pmt'lltiel él('(·!xastat.iqu{' \ ~ l'ntrt' te substrat et la pointe dllTère<t!one tie ta polarisation V' (d1fr{)n;Jlt'~ 
~ntr€ les nh"<'<'ltIx dl' Fel1'1l1l 'lI. I·t eh) dE' 10 := 0.5 V. Nous remplaçons donc V par l~ ::: V -+ t~. d.îUl."!' 
l'êquatlon 6.2. D pellt y av()i~ d'autrœ {'orre<:tiolll! au patellU!:l électr.ost1üiqut', dues J;aT' (!Xolli!)le ~ 
dîpOles pl?fmalll."Jl.t::o fonll~ lita iotl'rfac.es eutre les différents matériaux, que nous ne connalssons ~ ilt 
dont 1l0U<l Ill:' rellOus dom' pas COlnpte (\'(lir anllmŒ' Al, 
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,~iG:ô!aç~~~rmt1èl :~eëb:b~tatili\1~'-Vf(f1-~a1c:Ûlé d~lS itlltrfiliOcristàl vide d:llllAs pour l~M' == 1 
-V~J.~;t!~!~ê,tf~de1n~ê{)mêtri~'~onltdtl ~~Q Ât,A~~!; A~ e =0 Â)1't-:= i2.5 ;fll,llètdt'= 5 A.Le 
~;ll~~ét~~~I:~~W~~,f~«t'N,6l1'tllilt~tJ'(l~~~titlè ~blatt'd!l (;016 :Ûusnbstratjt.\'JS&llli1fôt~ritMles·· 
';$q~ti~ôp1i:l:~,cl4 5Ôl~\V. "',:, 

.,~",' ":j:~?:": ". -

;i\.l--<;i~j~t(,· :' lelt;v~léÎÙ·«;'iI~:-1i ~~~;'8 ,~t Lf.~<~O,:~~P'\E. 'obteltUes' âv,tùr ceitlvgêQinat~lQ. ', __ ., 
. ':,i~:l\ Qrdrnt~~~ ~1iÜi--Ri)U~Pl1~~;rtii~Hlr4u' dt'loÎl œUIl #0 SllPp1él1\~f)tflire a 
r~~l~l~,~'; _ .. ~h~~1; gui' IlJ~qUlli~ 'aatl~ J~ sp~~tï~ _~àlçJll~ llYCC le. nlqdèlè 'dap~itif! .J;~es, 
:;I;ii~..if\'{~__ ;-~tiu~]-è,Ctiiù\F~O" -t;;êi-\'n"-:il"nê~;~li1j,tïijii~~tthu~' s:siin--t itllll.:- ~.1.-121~ Irlc.~::;:.·a\·· ,~~l:t;19~,~;,... . .... P..· ... ~"~·~p.J;·'-l~"!l ;.ç,; .. !, •.. ,~ 'Y"_l-fl+J •. '. ~ q;, ;;t· 

;:-~t;;:~~fiBl'~tl~9~~:·(Pô'.~31.1~iJ;1W~ ~lH~Qê.tttqU;~itl Clntpitté' ~ (ètel/t!t: p1tlS J)todi~d.ê. 
~[~ib~~~.l}l~~tait~,~: '.~ O,~t~:eyd11 ,lr~H9ptlst~lrAA~amJnent Fa~ëe qlt~ne$t rnfén~nt 
-itr:'tl~'9 bQif'tJtlleJ;e<E'E9~' E;a).f,Le':spéçttê::;~\l,t~91J~rcritl$t lin peu moinsAilat6'Quele 
~:~:;"'C' ; ~ . ". -. ' . . '::\, - - ; ~ -, 

j(njii) 

;~Gf '~t$;{~inen!}lt6 êlcctr()ntqt~e ~lf;Q-it:c)het'éntIlR:êalc111~e dans 11êtat fondamental pour n :; ~ 
;~t':V'~ 1 '\f(b) Den.~îtê dt.' trous auto-cohôfcÎrtttealculêe dans l'état fOlldan1E'.utal pOUl' p == 3 
·'·:(!fVA ..... l V,. !J~géar.lêtdé utUir-:êeestcèlfede.la 6g,ute 9.2. Les points blancs représentent des 
nUjhtê$'~~ti10U ;ir~, et les points noii's:déS {( pseudo» ·hydrogènes. 
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Chapitre 6, Calrul lLuto-roJu5rp.nt de III camctl?1'i.~tique J (1') 
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FIG. G.4: (a) Caracteristique I(V) d'ullna­
lIoer;stal d'InA:· dl' diamPtrt> d := 6.4 ml1 

('akuU~(> avec- 1(' modèle aulo-cohérellt pour 
ln géomu{'trie rppr{>seut(>(' dans l'insert { .... oir 

aussi Fig. 6.2}. La caractéristique J{ll) c.:al­
cu)é(' fi tempéra~ur(' nulle a ôté ('onvoluêfr 
<lype Ulle gaussienl1C' de parnmbtre a -= 15 
IIIV. EUe (',st mrnparêe au spectre e.~:péri­

meutal Ilwsur{> par U. Ballin et al. 151 (h) 
Courant total [. ('ourants d'électrons Ir et 
de trollS l{l calcuU~ au travers de la jonction 
.H 

sp{lctrp (>[) pprtt.;rbatiolls. mais restf' )('gèrerm>Jlt plus large qu<, lE' spl'ctn> (lxpârhnentat. A 
polarisation positive (rr.sp. u('gati\'f'), les électrons (rf'bp. les trous) sont localisés prés du 
substrat. uù Ip pOlf'llth"1 Vdr) f01'l11(> un puits triangulaires (v0ir Fig. 6.2). Par exemple. 
la dE'lls-ité> ('II'l'troniqup9 claus Ip Ilanocristal {'Sl rpprË'sentét' sur la figurf' 6,:3a pour l' == 1 
\. pt TI. = 3. tandis qur la dpasité> dp trollS pst !'rpr('$E'utée sur la figure 6.3b pour F == -1 
\. et p == :1. La lomlislltiuu pst llPaucoup pIns importante pOllr les trous qm' pour les 
élpctrons. l('!- p)'('lllÎpn; Ptant Ilf'j tl'lllPut plus lourds qllC' ll'=- s(1('ond~ Elle augmente le « 17 
effectif» (Hamiltunien Hl J. Cf' qui tend â r{>duirp la largpUf du sp<,etre auto-cohérent; 
toutefois (.pt pf{pt pst pn>squ\." ('ornplrtemellt cornpens(> par l'augmeutat.ion de l'én!:rgie dE' 
COUfillP!1H'nt dps f'artÎculNl (Hamiltonien Ho) pt dt' l':.:'~lH'rgie d'interaction (Hamiltonien 
H',l). ::\OU& Mt/': ons bl'ièYPI!H'ut l'illtprpr{>tatioll des earactéristiquflslO 10') ii) et iiQ, par 
ailleurs sPllsibl('!IJ('UI idf'lItiqU(' li ('('11(' dr la (~aractérL'i"'iqu(> lIn i) calculé" avec le ma­
dèl(' capadtif (chapitrp ~l paragraphe' ,1.4). A polarisation positiv(>. les delLx premiers pks 

"l\Iémp pOlir UIle dilfÊ'fPll! ... d(' potentiel élpctrostatiqur' l: nulle entn' (es {\Iectrorles un élect;'on ou un 
trou uniquE' d Ils II' uilnocTÎStal pst [(lgèrement attirl> VE'l'b le substrat par SI'S propres cl> .Lrges de polarlsntiOll 
moyennes. ('pl <,m,! ('st quai,lotn't'ment Ilualogup à ('dUl dt:' la s<,lf-i'u ... rgie ter) réelle «('hapitre.& note 17). 
qui dt'C'r lit an voisinage' cl' UIIP surfa('{' lllNallîqup. 

"L'exlpnsiotl dl' la dPllsiti> il !,pxtl>ril'ur dll mlIlocristal est Ull artefaet du pro,MI? Ill, tracÉ' est u'est pas 
reprcslmtatiw d!' son t:'xtrusiOll ['(,('UI' (VOIr Iii llotp 23 du chapitre 3). 

lOPour 1 .. mlrul auio-('ohrrpuL Ips tellsions de> spui! pour le transport ('Omhiui> loj(1('trom;-trollS sont 
l'f'l = 1.08 \. (no = 3) pt , •• " = -0,94 \' (Po::: 3). 
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':::~\:')' .... ~('''< "~-î~' ~."',,' ~ <" , . of O' ,~, "~;·c:: ~ • :}: ,o_'::~~'~\:l'<>.; .~ .... 
{.'~:;." '\_:'., ~"'~ <, ,:~:'" .~:':'l ;:-' <' q 

.' .. é01;rC$~Qjldent Il l'additivn d'élnctroil,S tiru'let"CMO (lb~) du llatloctistal} ct les deux Sl1i­

,}:\~u.f~.~,rllÙeettQn(Pél~ctl~OJJ$ st!rle~ivf#tnU,1;p~dl\jls-l'n()t vido·ou Pilot contenant un seul 
",ét~ti*n {pîcsd'excitatiolj Xj et A2}. tes sL~ plcssü!vantt" très intenses, correspondent 
. "MCanUlleutl1 il !:1.iddltion d'é1ectn.His SJlt le lliveatt lPe et à l'illje.ctioll de trous sur les ni-
·v'{~~U,.~del)4JldèS_d" val(lI1(!l~. A pol~satlOll uêgatJvc., les deux premiers pics sont as&(}ciés 
,ià<1)a441t~o.naetj'ol1s $1:11: le HoMo ll~p:.: La. structlire suivant~, cl10ù émergent dell.\: pics 
prlt).Ç1'pàûx, cumprend des; pica <PadditiQ,IJ, etœexdt&tion de trous talldis que les électrOtlS 
~r1,i;lis:t~~Jlt. SUI,' le l1iveau +St> EnfiI!i l~Jitoi$ dQrniers pics~ très intenses, cOlncident i\Vec 

f; lth~J~.é~i4,~: d 'lllëct!ttus ~ur le niYèal~·lP~1)ûi~ 1De. . 
: ~a caractéristique I(V) auto-oohêrente ést rcpréselltée sur la figure 6.4n, tandis que 

.• Je$(;()ttt:~lts :dJêlectrpn$lfat de trollS J: au tl'avers dé la jonction Jl sout reJ>rê.seutés sur 
. fnflga!e:ûAb. Le rêgim.e de tr:mspo,ttcombiné éJectronS-trous est bleu visible sur cette 
;t:îgUi;~,tlt,#P'et Ir t- o}. Nous:sureSU1UQDS largemont l'inte'lsitédll courant à polal'Îs~ttion 

.' ,po-slt~Ve: ~l~Vê,~ts},~l$ doutéÀCf;ltlsed~l1ptte (l~se.riptioil ~huplifiée ries couplages tltuneI au 
.• ' :~4Ynr$d(:sj{:!Jiqti(ms;J1e~ ;12,. Çn hie.û~~~illentficC:()J'davee)tin.tell~ité c.:xpêrlmel1ta~epeut 
; 'tlt!'~.dhltfuu.à:l'olàri$àtloIi. positlYèt1n: .,gîvjSàüt· ri :pl\.rqllatre. Le catcul aut<r(!ohérëi1t 

rllQUJi.f,ëOll dre~,q\lè .1ès.Ü'<ïu's :SOJltJôrt~rtwnt ~oca1isés j>rès dQ la pointa â, pohrl'isatiQü 
i",:Po'~~~N~.l~~~~!lt\ldttrêduttc lel,il~ tQU~1~~gtt tu.ùpél' avec le$tlp~tr.P.t. 
c':'.::",".~ ,""">''':)''~'''''''''~.'':''-''> __ ''~'' _ ',' "'_">;,.:::;~'.' '.~ _ _,'. <,' ," , 

',0;, 't ,:_~~~':.-{j-;;<~:~~}~:- ~),>~.' ~~~., 

/~~~~~1~~~;~~~irunèt(é(f~4';~~f?',... '. .' ... ' 
;::\~,·l?~lltl~~tJfdner·Y~lpÇieillscijs.<;lmt d~:;~~tlcs l1(l~oc.dSt,ftlL~ cl!lJtAFl dèt:.13allin et al. J5], 
;:~/tili:j{s.~t~~ntùM lCS,fêSll1tats :dbtwfiftjÔUi'ùtr ·ililhdctista:l d.n diamètre cl :::': 4:.4 ntn, La 
·:':,;fi,~r~·wa;:çi.iprêsi'!Xlte lesl)cctre qe {:vri~uêt~M~Jllè-$\tl'é pi\r t\Banlu et aL} nt les spectres 
";,tf~i.e(}fxf.litctl\îfç~·~llIctdêsav~c le lhodêler:aJlàèltif·et ïlVéC: lo'nl0dêlfJ anto-colICt('ult, Pour le 
'~:it16(lêI~Çc:tpacitir~110~ a:-.'otm aJustêtlJ '1,:::;i QJJ e.t..tJ =: 140meV avec 8,vec lëséquatÎQUs 
. 4.83d.j1 tltal)itte4. CettE} rois. nous effectucuf$' ItlClllcul m1t ~rl)bérellt avec: uu IlaùO()rista~ 

spl.iûrtq1~~, ma.is en augmentant la COlistllDte diélectrique de la couche d'he.'\ancdithilJl à 
'la SUifai;t.HlusÜbsttat (.s !;:;l.1,5J.Lcsautl'~s parall1êtfcS' de.la gé01nétdo~rep1"és(}Iltéa dans 
'lTiU$~xtdù la figure- fi,Ga) sont les rt)iml~tiu.'tau l)m;agta,pheprêcêdcllt. A titré inc1ic~\.tif,t1O~5 

,i obteIlQnsen.J)C!rtllrbatiQll~ ?lf-O.82el;..Uff .. " 140 :lllOVpOllT le LtiMO du n.alU)t'xistaI. La 
.. ~1ïiuitEiür.l'clâti\'Q des' deux m4iahéS déJà ,(!ùracfêdstique l{t?') nssodêes à l tétat lS.e suggèt'e 

9.U~ 1"l! ~2tl' ~ous ajustons douc r~ ~2rî == fi x ms s 1 ct r~ :;:: 2ff == ,1 x 108 s-1 su~~ 
J'ilitenSltôdü c(f~~l.Iltaü v.oisirt~gedc:cl(l ZSC', LCSt;lliactm$tiqlles J(lr1 calculées ont été 
,èOll\,~Iüees ai'CC: Une gallssicmle de IjatU)'Q.etre.u ::;- 25 rn)t. 
. . .. U~ç~QtdÈlnt.re 'les: spectres' ~tleulê.li·etJe speotrc: ê.'\petimclltal est â nOllV'(lIl'U ttès satîs'­
r~1sarl~~ :a,"cc pratiqtIE,>Jlleùt cottespolld~().e.lI.1Ûv()que entre les pics de conductauce, s~~ur li 
.:'. ::1" .('-iJ'. ·Si ...... l-.. •· .. 0·1· L·· <il'!/; '~"1+ '. !t.}IlVt,Ô ,'. 'tt<i .. \Ti:."r.Q1"." ,::1' ~'iU' ....... è·J·lt;i<:~I·,'l··An·. rti'fi'ld' ~ du" C.o· ') ["n' ': 'flOur" '. 'I" -" -1.·;:; PQ.~_l~~t .. , •. ~g~II.,.>kl ~.,.,. \;"',.\1 ...... ",1.1 f>. "".gHl . '.'~ v .... qrl~ '. .• "" Ib.f' '. "" cu 

. .. _. .~ .. ... . '. 

ltk-èâ\1s!:Qe P~ut(l'>epMJ:(!nc~ etlOtl da ln. \l!Îormatl<lll d1l114\11oea:J$tal! tous ~es lli\'eau~ SOnt tlciLx fois 
d~gt~:sêttlcrtIelit'~ N'ollS e1assOt1S' 4Mq .1f$ :nt\rtta\t.~ tm .~'(}m:tîQnde la symétrie « la. p{tJ~, 'ptochà }f~ 

12n ':fa l!gàlomellt cOlnnl~ a.u dmpitre 4. UIlèrQutl'iblltill).' des pit::s d'excltllUoll associé$. à l'état ID,;;. 
13POi1l: un nUllocr1stal sphérique de ruùlnètre.d;;; .. 1.4 Dm, m. '1S obtênOllS ~ liaistms fortC$ s(13,,) :::;U)18 

.... eV,t(lPe} '*" 1.368 eV, ~(l\r.9) :: ... O.lfiânV .().t~{2l>B) "'" -0,1,$6 eV. te m\'eau de Ferïru E! l1St e . 'Ité 
sur la position du eentr· de la u)Ue smlS COUrallL expérimentale (ef = 0..1 fi. 0.5 eV e;clon les modèles). 
'Nous tenons toujours compte pour le ca1cul-altto-coMrent d'lme (.'OrtectiOtl \/0 = 0.5 V sur le potentiel 
êlècbtJstati-:).uè entre les êleetrodes (\'rJr l1ot.e6}. 
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Chapitre 6. Calrul aut.o-cohérent dl? lu car'actë.,.,iBtlquc 1(") 
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FIG. 6.5: Comparaison puttE' Je spectre dB 
t'onduetauc:p ('xp(>rÎluflutal mesuré par U. 
Ballin et al. 151 sur Un nanocristal d'lIlAs 
cie diamètre' ri :::: 4.4 nm et les spectres dl? 
conductance takulés avec le modèle C:fLptlcl~ 
tif (pn ajust,Ult TI :::: 0,9 et U :::: 140 meV) (lt 
lp modèle auto-('ohérent (pour ln géolllétrÎc 
représeIltée dans J'itlsert de la figure G.Oa). 

V (,Ht global~nl{'nt bj(,11 l'cproduitp sur le fig1lrp G.6a. Lp 5Twctl'P lllItt)-coh{lrcmt est lt\,ê­
reuwnt dilatft pa. rapport au S!JPetl'(' (':qJPrimclltal pUUI ,. > O. L('S (>Ip('trons (r.(\sp, les 
trolls) iwmsitent 1('5 prPlllil'J's daIls l'îlot à pulariBa~ion J>o~"tive (l'esp. lléga.tive). Les tC!ll­
&ions de seuil pmu [e transport eornbi.lIf ('[{'etrons-trous sout \ ~h = 1.57 \ et l'~ :: -1.21 
V p'iHlf !(' mod(i[p ealw'itif ~llo =- -1 ('1 Po =' 4); (lI \::11 = 1..J.3 Y, \ '~h = -1.19 \' p0111' 

le bwdi>!e alllo-cohér<'111 \ .'11) -= J pt Po = ·n L'ÎiltifrprNation des c.aractÉ'rîstiques JO") 
('st l? suivant!' A polarisation po. iti\'P. Ips tll"UX premiers pk);' l'orrespolldeut toujonn; n 
l'addition d'(\!('('t J'OIIS au Ll'~rO (1 Sr' 1. tandi;. qUf' Ip~ dpux suivants sont !{'s pk'.S ,,!'PKcitil? 

tion XI ('t -"2 U,"lso!'i{>s au ni.·pall 1 p, .. CP!; (j{;lUX pk" d'{'xcitation sout moins risibles sur 

h,' sprrcHf' d(' "ondurtallc(' C'xpi'rim€'ntal q~w pOl~l' If' f1&llocristal d!' diamètre G1 = 6.'1 mu, 
ce qui ('st f'ohPrC'llt av('{' HIll' augmentation du rapport r 2/r ,. LI>i; Jlua~r{' pies suivants 
<:orrespondf'ut cl l'=\dJition d'(>JC'('lrous lt au nin~au IPt' et à l'inl''rt j 'r<u de trous dans la 
bruld(' dp vnil. 11('(' (1(18 trous ('OmllWll('Plll à tra.nsitC'r dès J(> prPllliPr des quatre pics poU!' 
le calrnl Hutc;.('o!t{'r('ut fit cl!'>!) )« s'·C'flud pour 1(' J1lOdèl(' capadtif). A poladsatkm néga­
tive. )('5 trois !>l'f'mipfS pks ('(t.nt>spoudPllt UII r<>mplissagf' du niveau h'lJ plU' }(>8 trollS; 
taudis qtW le quatIic'mc pic coïncide UV('C l'iI~j('«.ti(lu d(>s éle('trolls 5111' 1(' niveau ISe' Lr,s 
d(!rniprs pics, 11'(>:; iut('IlSf>S, sont domÎl\PR par J'injection dr.s fl(·('tl'OllS sur le niveau IPe. 
Par ('0118('<]U('l1t, ['(-('art l-ntrt' 1(' (9uatrÎp!nC' et [<, <: mqui(ime pk 'ù'st pas proportioullel {da 
s{'l'aratioIl ~\' B eutrp lps ni\'l~attx h' 8 pt 2\'8. Connue pl'tl-et'demmPlIt. 11011." surestimam. 
J\lltcnsÏlé' du courant à polarisation pusitiw éh'vpC:'; Ii)OUb. obt(,l1,)us Il nouveau un meilleur 
arcold avpl' l'iutpllhitl> ('xpérÎml'ntall' en divi~allt ri par (iuatn'. sans don te parc(I qUè la. 

I<lA,,!'!', t'Umm!' d'hablt',cdt:>, UJl(' (faiblp) contributiolt des pics d'('X('ttation associés à l'état 1Dr â 1)018-
risntiOtl positivE' (>J,,','(!P. 
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FIG. 6.6: {a} Ct\ractéristiq,te I( \1) dtUll .lla-

110Crist.a1 d1hlAs de diruï1être t. =4)1 tut! 
culctûêe a,\:ec le modèle aut~cohêrellt pour 
la géométrie représentée \}ausl'lt,si;1rt [de == 
10 Â CE' == 1.5)j ds = 5 A~ e = 5 A,.n == 2.5 
Hm et dt::;: 5 Âl. La caractê.dstiCltie IW} 
calcul.ée à température nulle Ci été ctlnvoluée 
avec une gatlssienue de paramèlre 0' := 25 
m'V. SUe est comparée àU spectre e..''P~d!' 
iMt*ù fil~suré par U. Bauiil el aL r51 fb} 
CQtltMt total I, Courants cV41ectraus .If dt 
do tl'oll$lf calcuMs au tr~vera dlllajoJ\ct1nïl 
Ji . 

. té$.spectrcscrucnlês eu pët~tlrba.ti()ï1s ()u~Yec la modèle auto-cobérent confirment 
J1interprétatioll des caractéristiques rn!) proposée. au chapitre 4 en utilisant le modèle 
çapacl:tif-J..es principaux êlômellts cle <:ette interp:t;étatiou SOnt les sul.V'ants ; 

.:. "LahlIge\tt de la ZOll~ sans tlout,aJlt. dans la caractéristique leV} est proportiolllle11e 
àla. ba1ïde interdite de quasiparticules du ilanorrhtnl Et) ::; E~ + 2E. Les élect~ l'ms 
(rcsp. les trous) transitent les pr.emièrs dau.<; pUot à polarisation positive (l'CSp. 

... nêzatiY(l'l. . 
-Apôlffl"lsatiorl positive, la séparat!oll entre les delL\: premiers pics et les sL~ suivants 

cstprQPortionnelle ft. l'écart ~C.8 = e:(lPe) - e:(lSe) entre le LeMO ISe (deux fois 
. d~g/jMtê}llt .1e nivOau suivant lFt':J .$jxfois·. dégéIlêré • 

.,.. tc$>êlcc:trol1s et les trOllS transitent tOllS If,., deux dans I1i1ot à polarisation positive 
.• QUi:lêgative suftlsaf1ümmt élcvêe. (l~ci eUlpêche la mesure de l'écart Av.t1 = s(l v fJ) -
~('2~~p) entre le HOMO hto et lenivcàu S11h'ant 2vo. 

t~ope~p"otniè.rçs conèlusiol1SCQtlm1ftellt PinterptétatiQu dejà donnée par 1:. BanÎJi et 
iJ.1~ 151 de leurs expériences, tandis Q11C ht dernière est tiU des apports de ce t.ravaiL 

Lemodèloauto-cohérent amêlio.r~ sensiblement laqualitê des caractéristiqucs 1 (il) 
e41culée$saïiS toutefois reruéttre ên qUèStlôn leS résultats du modèle en pcrtttrbatiotls et 
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Chapitre 6. Calcul Gutv-cohên'nl de la cara('té1'i.~tiq'U(' J (l ') 

du modèle eaparitir. CP dpfllipl' collstilllP donc 1111(' basr raisonnablE' pOlit l'interprétation 
des Rjll'ctrps de' rondu('tu\I('C', PB ajustant li pt l:! (011 [" ('11]) sur les eUl'fletédst.iques 

1 P') ('XpC'rilIlplIta!ps. 011 ('Il lps rakulallt dans U\1(' configuration poil1t(>~îlot~suhstrat réa­
liste (d. chnpitrp 5 paragraplw 5.-1.1). Il pst é\'l'lltlll'llemcllt possiblr d'aller légèrement 
uu-d(>là du Illod(\lE' l'apacitif ('ll introduisant UIJf' self-èuf'rgif' l: :f: ['/2. Les corrections 
Hées à l'allto-cohèrru('(' HPWn! ('rpendant d'autant plus import llntes quP les nanocristaux 
serout gros, car la localisation des portC'urs dans lc' pot('ntiel VI (r) t'oütera moins d'éuergie 
de cOllfiuenl<'llt (Hal/1ilt OIlÎ(,ll Ho) p! cl 'éuprgil' d 'intpract iOll (Hamil toniell H2 ). Le calcul 
auto-cohérent apportr d'ailleurs dri; in[orrnatiolls très iutél'essalltes sur la localisation dac; 
(!I(~ctroIlS <>t des trous dans l(l IHlllOITiRta] qui !wnuettraient peul-Nf{' UIle analyse plus 
détail1l>!? des couplag~~s tunnel au travers des joul'tiol1s .11 et J2. 

Les caractéristiqu('s 1 (1') uuto-cohérentes restf'llt lègèrempnt plus larges que les ca­
ractéristiques 1 (i ') expl'rimputales. 1\11 moins à polarisation positive. Il l'st possible que 
notre modèl!' dl> liaisons fortes sUI'f'stinw légèremmlt les éuergÎrs de confinemellt; dallS 
le, nanocristaux d'IllAs. sans que eela ne rl'Illettl'! en question notre interprétation do.q 
spectres de ('ouduclllllt'C'. Il exist.r pal' aill('Ul's de' très larges incertitudes sur la taille at la 
formE' dl.' C('fi llélUOcl'istaux. ou sur la nature de ln surface du substrat, qui rendent dêli­
cate UlW analyse qll/lutitativp plus poussée. Les propriêt{~5 dié!(lct.riqul'4'i drs IHlUocdstt\ux 
et de leur (lll\'iroIlllt'JlI(1l1t m(Sritt'micnt ('C"!H.'udant \111(' réfl('xion plus approfondi!:' ! quelle 
est 1'importam'f' des (lfI'NS dyuamiques (contribution ioniqlw à la constante diéle~triqqc)? 
Comment sl' eompoltPllt réf'II(>IllPlll )ps couehes d'JwXfJ.Il<>dithiol et de trioctylphosphiue 
sous Je champ éll'(·t riqUf' '!.. La rrponsf' à ces qucstiotlfl permett rait peut~ètre de mieux 
comprc>IHh'(' pourquoi 110llS avolls du fain' dp!'i h.vpothrses a..'"lSf'Z strietes sur la géomé­
trie d0 la struclun' <10111>1(' jourtioll tuune\. Elles sont cl'pendant (>l1core aujourd'hui bien 
difficiles à r(·soudn' ... 

6.2.2 Cas des nanocristaux de CdSe 

Au ehapitre 4. nous a\"ÏUllS calrll!{> le spp('tn' d'excitation d'un nanocrist.al de CliSe 
de diam'\trp cf == .. 1. ï :-JIll aw(' le 11lOdN(' eapacitif. dans la Hmit.e 7/ -*' J (paragraphe 4.5). 
Toutl'fois, j'pearl (111nll(' ('litre> !t>li pks dr (:ollductan('p 1'pstait sup(>rieur à l'écart mesuré 
par E. Bakkers et al. li.8/ :\ous avions alors formu!{> trois hypothèses pour expliquer ce 
désarcord. quP nous rappe!om; bric'vrment id : 

i) Lp lTlodè-!p dp liaisons [ort('5 utilisé sUI'C'stiuw Ip1:; énprgips df' confinement dans les 
nanorristaux dl' CdSe>. 

ii) Le champ ('lectriquc' sous la point<' STM modifie profoud{>rneut la structure êlectro­
niquf' des l1é\llocristaux. 

iii) L(I,5 nallocristaux d(' CdS(' sout plus gros que préyu. 

l\ous avons tpst(> r".ypotlu's(' ti) l'fi pfff'etuant un (~aJcul autu-cohérent sur un nanocristal 
de CdSI> d(' diamèlre' li = --I.i um. Toutefois. Ir!; r{>sllltats préliminaires démontrent que 
cettE' hypolhèsp 11f' p<,ut t'xpIiquel' II' dÉ'saccord entre la théorip ('t J'expérieuct:. De fait, 1] 

est u('('('ssairpIlH'rlt Îllfl>rÎC'Ul" à 1 pour lUI(' ('onfiguration point('-îlot-substrat réaliste. Kous 
avons d('jà partiel!PU1cut discutl> 1('s h~'pothès('s i) et iii) au chapitre 4. LE.> modêlc de 
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ntû~ôïiSfàttes donne des résultats $(ù1slbléluMtêqYÎwtJents aux pseildoJlQ.tCJltiQIs s.end­
t:ttlpjl'i'lliH~$de\~rallI$ et Ztîngei·lOJ. En.·g'ufr.QiIa:.baùd,ii 'lritetdftc et Péçart. ëaloulècntJ;e les 
ll~\'eAÛk lS~ et lPI$ sernbhmt Cil assez b.On accord avec les. ~valeurs déduites des expériences 
de SJ)~éttoS'coplet\lûnel~~B. Alpet;Souet al. 11011 ql.lonous lÙl\'mlS pasc1iscutées dans 
ce tfà,\'âil (Iel) sp(!Ctres d'adcUf.loJl n;lcSûl:ês. par 'O. Al}lerson et al. SUl' des nauocristaux 
çlêo;dS~êtaïlt quaJitativemellt êqJlÎ:Vrile!lt~qtloiquft'J;lioius richos} à ceux mèsurés pUt' C. 
13ru~iit :etal,sltf des l1alloctîstauxd?Jlit\s}. 'Il:lù:tcloÎ$i nous né poUvoïlS exclure UII efrèt 
dçs Ugl),I,t(lS (TOPO) S1Ir la structure êlèctrol1iq~é des I1anocr~taux de CdSe ou des effets 
,p;tQrir~:$\ltJa w\lttzite (appadtiQï~.tPÜJl'n,lt)lhent dipolaire per:rrulllcnt dans le xranocdstHl). 
mciétnde..'i complêfnentairOS j thêQriq\lC$OU e.xpérimofitales! sont donc encore nécessaires 
;p~~r $!~jlll?nmdrf;!.lcs causes dnd~.sac~ol'd tliêQric/expérieilc.c dans les nIUlQcristau.'< de 
t!dS~.··· ", 

Clonclusioll 
.I~'~',:~~,:'~~" - ~ , , 

:,;,1î~»~~é.;cllal}i~tc}nolls 1\von$ calcyl'èl'a. cal'actétîstiqunJ(t') de.Cl lll.\uocristàilx aVêC un 
.ijtq~~lç:À\lJ~~l\~t~lJt~~Splld)Ain~ttr;,PQl'$$~Ol~:.,Pt.~U~1~t}4l~,(fe:s n~lJ()ëi'i$t;gt,l.x.-d'I,IiAsj c~'cal'" 
t.it~:~arll4:t~t~n~,llliltQ~p~at~~qlldê$~l),~fJ~l~~sg~~.~B,'a1ll?:. et,aI.I.6 J PtOpoSèCllU: ëhâpjttè 
;il;i;l1s:;l,~)~'çlJ}tî~lteh {jr~trn(lqélejÎ\6(1~~i:~~~pàcltJ.ri>u ;19::l1J~d~êJ~ J~Ü })~rtqrI)~UQJis. cèm~tî .. 
;tftk·iiijl.'t~';\'~~c'k''.''<.'tf!OI1'Ùl\blG:c'our··lHlli·\ît~tttiti::fi(ili':~x')c"I"'îil~i'" ·i1:Oütétàlt. ··k lrti<'ut .de . :,~~t}f1t}~N~CCtl.t,,;t,;,, •.. :p, .. , '.' ,,\~~' '.··.~i9,l<l:))J ,C\J ;L ".'" .. ~ .ogj;l S 
i~li~c~t~~h1V;~;o1QoJl~#mts x~ljé·m.l.CÔi~Jêg~~.în{3t~t#llJJGdJmJ'~â;ccll(). des ~peétr~ •. e,,,p~rîll}éjl~ 
·tlid~'$~liJS:êiÛc;'oe.lh,he tèniettnêîH!i.ltîSü#tittë iflt~fpfctittt(m.I)ailS le cas des uunOêl1staux 
;(l~ÇdS'~t llous:ütavt>t)sptlt1pu :ré.s()udn~ltfdê.Snecotd tllèOriè/~tl)ôdençe 41ppal'Umt ehnpltre 
#hnéS!ct\I(jUls .ou dès e.'(1)étlcnces.$UnlJlQt\l.~IJb1itës$otltdol1è ilêc~airèS. . 

: ..', . ., '. 

133 



Chapitre 6, Cair'ul auto-cohérent dl' la caractéristique 1(\') 
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Conclusion 

:.$n 1~99~ l;, Ballin et aL.[ll out l~~~li$~ la prçulière expériQuce de SPflctl"OScQpie tun,. 
;ilelçOlïYah~cn.r.lte sur desnanocdstau.~de semiconc1uctcu:rs (lilAs) obteuus par s)"Ilthèse 
CQ]lQt(Ia.J~ L.~s. spectres dl; tonduct<U1CQ lnesurés avec une pO.Îllto STM cQI1tie11lumt. de 

;7)în1l1Ptqp'~pi~s,H{j.~ d'lUlu pa~t aucollfiwmunit qünntique et d'autre part i\\lXèfJèts 1\ UÛ 
~:;élAA~r61'tqë$' ë;<pétlencps ootclèpUÎs6têœproduîtèS: $utd t~utl'()S 11latérlallx (0c1Sel~;3] t 
t~5111:Stêl.1~L:ilé'Qro~141rèU )}.' ]nAs/ZpSé::l~l>.~~l~'15n~Sllèrméttori1; do caractériser hl; stl'UdUî'e 
r:~l~ç~tqll1:(l.iI~;tlgs;i~t\l)octistalL~ ~~, l~u~.j)tjJpti~tQ!i, dEltrattsport! ct cltétlldier leur potentiel 
';i:jpritt{;~l!t)l~~~tlJs~tiQ,Ù (lij • .dl~~Qsît;1rs;àl)W;:~e~tl:()tl.1o"Utèto~SJ. ,1 'IutQrl,têtafScm dcscesaxpê~ 
~1':<i~6.i .; '::;:t~vt~;,r~x:~jte$vfêstQ·ij~!n~~tè~tb;()ittfO,\,:~(séti,.N'l,)lt~ llQüsétiôns doifc \dOii né pont . 

',i ~a;~!ltl(ete~t1;è:blt~~:J)tQt\\JâOlt(\(t1~1>to~Q$~~~s~(}p~re}l pO\lt,lêS(!.\1)~ft~)iÇ~;{t~ 
:> ~,.J~~I;t~;filtti~:e.'!, ,., ,'.7;~;.." ..; " " , . " 

,!';:{·:iifl~~lt(!ètii()llàrlOÜS.;$pmJlî,~~.uÙl1UY&fIiüt ;llil~;;Pl~tl~Ç)dQ, do llalson$' fQtt~$étni~ 
'·lÛ\ipti~lquépQlt1:dt'<l1'itëlàsttucttttcêt~cèï()niqU:~·'fe$t1~l1ocristUtl:t. NQ~lS~\V911~ ~àIl~<inti'llil 
;~:~fl;ottJ~~l)ottalit l)our (lll\élioté).' Inqul.\ll}ê de.~ lîJ9gclcs de lîai.S~J1S fortes (p!tttu11êtrage .. ~) 
;i:~.,e~:l~JlPl)nq~lépiJdcs, llllnOCt:lstaux dCf:gî'aJldsdlarnètres (métllodë du speetté replié.".), 
":'NP4S ~tVojl!)v{Î!idQ llOtre approche en ëdrtil)~l:ll,~ltilos tèsu1t~ltS Ù CtlllX obtenus aVf!C cl t~\utres 
:::::tnêt~9~1~~Stltllî .. cmplri(l1lCS CHl ab-initill'èxistantes. Lafillcsscdé llotre intetptêtatlon des 
;.~ljê<;tr~:dè l;Q!lductauee expê:rhl1ellhtlJ~/r:OJ)stltU(.' égaJem,ent UIl test de la validIté de ces 
,rnod~lesi de-JittisQllS, fortes sé1I11"~mptdg,~~I$' d,~1iS les nru~Qstructures. 
" NQÙSJ\\'OlîS par aillcurs étudié en d~tan les propriétés êleçtrostatiqllC$ des nanocris­
ta.ll;.~.' J,iGtUOdêle cê:lpac:itif, dfms IèClt1cl'cilHiqît0 jemction tUllllél est carnctérisécpul' sa 

'èiip~olt~géoi11êtdquQ, est (:Ol1r~Ufi1l1ênlùtm$êdans les nauostructnrt!S lllétalliques. Kous 
aVQttS vêrHié la validité de ce modèJe (lh ca,ktüaJlt llél1ergiJ~ électt"Ostatique des 1~a1l0cristam~ 

~ctaiù;tirléc6Iifigntatlol1 pOÎnte-ilot--sllbsttat r6âtrstCt d'abord cü jJetturbatloilS; puîs }iVec 
'ilnmo(JêletlÎttp..colll~rellt. Ce: calcul a\itc.rcohê.rentest le premier l'é!tlisé daus ce typé de 
"~àQ()$'tTtl~tlli~ tWCfJ.lHle mêthodeq,tlÎ V'ann .. delàd41Il lrHlsse effective. r<ous aVQIismontré 
'J1Ue le,moç1èlê C1lpacltü restait têlatNêtljèittptêcls dailS les nanocdstau..x de sCllûêonduc­
è#!Û~"ri!~JMl1ntitîn),~ d.éfhrition Ilpproptr~d'èSC~lpacit&t Nous avons égnléintJilt discuté 
;?~6idr~ ;de>gtfUldeul< des correctiousau :ql0~lèle e.al)acitifet (~e1lÛ de Péuergle œadditioll U 
:\(1E$ .. :~rulO·~1sttÙL't l'.out servir de baséùl';lnteiprétatîPÏl des e~p(jdeIices do 511ecttoscopie 
:ttillIIel.· .', , 
. ,,'Bn;~uttet;n:oilSâvOllS diseut€! 1~ j'>t'optiêtiê$:gênéralesdcs spectres de conductance. Kous 
·a'vonsllotrullnli;lUt ~-anliné l'interprétatioit de la ZOlle sans eour.ant dans la caractéristique 
, .ln~l. Cclte~cl est proportil,mnc:Uc à la hA:~lde j~te.rdite de qua.<ripnrticules du nanocristalsi 
la sti.'ù:cture double jonction tunnel est suffisanunent asymétrique. Dmls 10 cas contraire, 
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COncl1/.Bio1l 

la mplI1C' particule' ((·IN·troll ou troll) transit!' des dpllX cOt{ls d(' la ZOIl(' S~U1S courant, 
Ct' qui prrJllet toutrfoiB la lIlPsurp du péU'cunrtl'<' 11 (part du potentif>} \' qui chute au 
travt'rs dl' la jonction J2). \OllS am ilS rgalplIlPllt montr{' <tup Ips Np('trous pt les trous 
pouvaipl1t transitl'r tous I<'s d('ux daus les lHUlOcristaux à polarisatioll positive ou négat.ive 
SUftlSlllllIIH'lIt é>lc'wlc' : 1" transport cl '{>Ipctrolls CJII de trous seuls Il'pst garanti que si elFI 
est inféripUl' li la bande iutl:'rrlitf> HOl\10-Ll'~lO E~ dps nanocristallx, :'\os conclusions 
pprrnpt.te'llt url(' aIlal~'s(' approfondip des r(>sultats (>xpériIllp.lltaux (lt devraient aider à 
optimiser !ps cOllditious dC' sppctroscopÎP. 

A l'aid(' dp C('I-I olltils, nous avons affin{> l'intprpr{>t.atioIl d('$ bvectrps 4'1(' conductance 
mesurl's par r. Ballin et al. III SUI' dps lIalloeristaux d'JnAs. :\OUS avons démontre· que 
Je trunsport eoull.llll(' élrctrolls-trous modifiait profondément l'alluf(' des caractéristiques 
J (1 ') fi )lolarisatioll Jl('~nt iv(" pt Plll p(\chait la )llPSUfP de l' (>cart ~\' lJ {Iutrrles deux premiers 
niveaux dt' bandes dl' va}pfl('('. :\otrp raIeu\ const.ituc' la pwmière intprprétation complète 
des (:\xp(lriel1("(ls de L'. Baniu pt aL. pt prouv(1 la qua.litb dH notrt> d('scription de la structure 
électroniqup dps nanoeristaux cl 'lilAs. 

Il rpsl.p en('ol'(' du travail à fairf' ... ;\0118 sur€lstimons lIotamment l'écart. entre kl5 pics 
de rondUl'LanC(' Il1rsurôs par E. Bakkers et al. 131 dans les nunocristllllX de CelSe. Pmu' le 
lllOrtWnt. nous li! avons pas réussi à formuler de condusioIlS définitives qmUll à l'origino de 
c(\ désaccord, Des Nudes compléuwntaires (thl'oriques et peut-être cxpérhucntal'Ja) sont 
done néel'ssaÎres pour é!udd(>l' complètement crtt(' question. 

Ennn. il nous faut insisl(>r sur J(. fait qUf' 1('5 résultats démontrés dans ce travail dé­
passent largeIlwnt 1(' cudrr d" la sp(>('tros('opi(' tUllHt'l. LeR ll1odèl(~ ct 1(>.$ métlto(l:!s de 
C'akuJ utîlis(>s prl(Yl'llt Nrp {>t('udlls sans difficultés â des systènw5 plus complexes. tels 
que hl tranSÎRt.OI' li Ull {>\('ct ron 0\1 h'!; composants if lllolt>culaires » dans leRq~t,j5 l'îlot est. 
relllpluc{' par Ufl<> Illliquf' molécule, ('(>5 calculs permettraient d'optimiser le fonctionue­
l11(lrH f!t la géomt'>trip d(l ('(Jl'; disfJositif.<; pOUl' d(Js applications à tell1pératuri? ambiante, Le 
modrlr pourrait {>p,a]p!llrnt rtr(l élargi aux r(>S('UllX de? boites quantiques (,t à l'électronique 
d(l spin, m'pc' np possih]ps applieatiolls dans II' domaine dl' J' « ordinateur qIHlllt.ique ». 
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Annexe A 

0ùm.pléments sur la structure double 
jonctIon tunnel 

:·i;'·"\bW~~~~ttu,~tifl~~j ribu~HU$C:ijtciJiff1'j~ffé~tl{la tti\b$r~l·ts,M charge et des d1t\rgcs pat't~­
;;"~l~~s}1.rJn{str~tW,r(\ doüblej()uctioft:ti).tu\el. Slippostmsparexemple que If'J) tl'aV~\llX d~ 
~)h-qr~rMl!J"~~\~~~;:<Jê~:,èlf!~~~()des1?'l:~~ ~;;t'st1iQJ!t '~lù'é.r.çp~~.; A J)61~d~atlQll uid!(h desc:~atges 
:>~~~1'lf~sté'~~~:d~,~J~sy~t~:rll'~aq$Ort(t{lliiiIiXpn~W\i1'S(f~~!tt~ Tt~êlccttoile$ al et .$2 Ujj~ 

~~~~~;~,~~\lW~r@~~i~ttq~~î~~~tl\fe . (Ml 
,~:~.;~::,ë~» .. :~t.~;/-:'A\"~' ,':.(,_". . :.... . " . ',", ',",",:' _ ,'_.' .'" '. " .. ' , . : 
;~;~~tfeillf(Ql'~:tiec: de. potêtieTelélootJ;Qt?ttL~l~\Î(}!1lJgu~lentvèaude Femti de Pélcctrad~ El 
'Jweç"cclutA~,rêleçtrodit d~.:t~re.ÏCl1çè::s~.rÊJ~ ~ ~tz. ;:; t: 1 si 1".;:: O), A polariShtioll Il 
ji6P1ç~)1q,Ü!1,~îl;:taù~ distlijgutit la, dlIrêt~ri.,c~dèj)ôtentiel êle~ttoclûmiquê eV.== êh .... eh 
';ér~4'eJi:lsêl~ctrà.des, du .la différcllce d~JH)t~Iitlël élcQ.trostatiqy.é l'~ = V + l,o. le potentiel 
,,'~lëciÛO'statl(lüe dans l'îlot pôrtAiit luchàrgeQ =< -qe s'êcrit : 

,,"(, ) , ~ÎI(J~ Cl {t' 11) tT l'Ill ;::::: ,.' ,'1",+" ,','. If + 1'0 + 1';9' 

Cl +Ci Ct +C2 
(A.2) 

~ I,~ tlZhd {lOJI~pte dî!S effets dans Pilotdesdipvles pemlanents formés au.'X interfaces entre 
lesdUtércl1ts ,il1atériulLx et des chargês parasites piégêes dans les isolants par e.'\:cmpltl. Ll'S 

e~)téS$lQf1S; 1.4)1.10 et 1.11 du chapitl'e 1 pour l'énergie totale et les énergies de tl'aIlsitiO.I1 
,reStent 'Valables si nous l'cmplaçoIls les nivea,ux €: et eil. par : 

ef':= ~f .... 'l]clio ... el~ 
e~ == $: .... ,ze1'o - el~ 

(A.a) 

(AA) 

, t,têft~tdeslraî1sfurts de charge et des t.1\ar.geR ptttnsttes se limite donc il. un décalage des 
,llivQt\U:lt de 11îlot pUt' n'ppad al.! niv~n11(le Fermi el des êle.ctrodes (comme 1 t off et de 'ln 
grllle-œilntranSÎ$tor à lllJ ûlectron - 'voit chapitre 1 paragraphe 1.4). En pratiquet celn 
,~1gnw~9u11est Îlllpos.sible de J)osittQm~et el à partir de considérations simples SUl' les 
:amuitêS êlectroniques ou travam~: de sotti'<i des différents matériaux. Kéal1moÎns, ,\10 et ,\I~ 
d€:livcilt être pris on compte pour discuter les cllèts du potentiel sur les fonctions d'onde 

<do l'iloL rchapltre û) ou les liautcursdebartièrc tunnel (calcul des couplages hlIlllCl r). 
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Annexe B 

Paralnètres de liaisons fortes 

. Oi\l\Seêttc ~\l1îlU~(!, HO us décrÎ\tolls l(lS IIOtil.tiOll$ éillployées pour les paralllètrcs de 
lin!s9J,l$fQxtC$1' 1>lIlU10tJS dQùm.lllS les,p~td.tnètr~$ c~le\tlês avec la môthotle <lu chapitré 3 
'tp~rilWa..l)11(}:3:~1.1) pout lé stli<:;um Ill! .Ieg'éfma.Uutn 121~ ponr InAs et pOllf CdSti. 

i'S: 'Û4~fgtl~;;fIH~ïiÜUt'QffilUi$âr~C(l1îprag~spilbOl'bîto;No'ls présentolls lèS1\6tMions utl­
,1~$pl)ni71~ :tllodèl~s~pa (ll;thQgont\UX àti-ql~; Centtes ($ili~ltun, gèrmauiU1l1, IllAs) èt fi 
c::4~u~ ;(!f!~tl'~ {CdSb} ~"nllt œhlti:iJdurr~iila. dcscnption du couplage spju-oi'bito. 

':~~"~d!l~.~,$:~l)~QrtbQgonau..~à ~rQi$ ç~ltt'~$ 
L~.sjl0tli.t1ons flttW10yées sont tl'èsl1roches de celles d(~ Sh\tcr et l\oster {3j. Dans le 

sftîchIilîêtle getmmiiutll (s~ttieture diamant), le paramètre Esz(111} :::: (sl1llPx) désigne 
;par~(1Jl1ple l'élément de matrice entJ:el'otbitaJes œUll at01ne situô à J'origine et l'orbitale 
Pi; d1ulÏ'atomc SItuêell R.;;:; a{111)J4 (ptémiet yoisli1); où a est h~ paramètre de maille du 
matériau. Les éléments de matrice équivalents se dêduisent les uns des autrC,>,s par symétrie. 
,Dans lnAi!1I (structure bleucle), les premiers voisins sont de nature chimique différente, 
tàndis que les seconds voisîns sont do même nature. t'Il paramètre aux premiers voisins 

, Entr{111} désigne tottjom:$ l'él\?mellt de matrice eutra l'orbitale 0; d'tul atome d'indium 
et l'orbitale fl d'uu atome ~rarsellic. Le type d~atoll1e est explicitement indiqué pour les 

. pat~amlètros ;~ntra-.atomique"4 et pour ItlS paranlêttes aux seconds voisins (par ex. El~(220} 1 

BAII(n.,u,) '). 
JI:!: L~lJ ' .... 

NîQà~îè$ 81l~ orthogonaux à dCllX centrés 

tlaus llll modèle à deux C~llttesl tQUS les élênlCllts de matrlce entre ol'hîtalrA'i S et p 
peuvetttiexprimer en fonction dé quatre intégrales. àdelt.x centres 1~.t(1'ttt)~ l'~I1'(nll) (ou 
t!Q..t(nif)li 1.T,,:a{1tvl et l'~lf(tltl) qui. dêcrivent.les interactions entre orbitales s et/Ollorbitales 
pa:lignêêS avec (u) ou perpendiculaires à (1i) l'a.xe quî relie deux atomes 1 et 2 (Fig. B.1). 
tLIr repère les voisins (1tll == It2,. .. ,11 pour les premiers, secondst .", nièmes voisins). Dans 
:CdSe (structure '\Yurtzite)~ l'atolllP 1 est toujours un atome de cadmium et l'atome 2 \111 
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FIG. J3.l: L€'s iut('gralp;; à !\pux ('('ntrp~ V ... VSIT ' l~<1' \'11"11" c!prrivpnt les i/lterartiollS t'ntre fone­
t.iOLlS s et ou fOI1l'ti(}l\~ 11 aliglH'ps un'(' (a) OH p€'rJ)l>Jldi('ulaires li (Tt) r axf' qui rplie 1('.5 atomes 1 
et 2. 

awUlC' d(~ s(>!{>lliUIll pOUl' Ipli pal'all1(\trC'h /lUX pl't>ltlil'l's VOI!ltllS. taudis qu(' h' type> d'atome 
('st explidte'ml."ul indiqué pour Ips pammptre'f) aux sl."concls voisins. Par cxrmple. l'élément 
de rnatrit'(' l'fltr(' J'orbitale' .'! d'uu atollH' d(' Cd N l'orbitale' Px d'un atO!llr de Se premier 
voisin s'('nit : 

(B.1) 

{ ::::: X . Ul2 (cosinus dil'pctpur), 01] Ur2 est }(' \'('ct('Ul' unitaire> qui pointe de l'atome 1 
(Cd) \'('fS l'lUnUle> 2 (Sp). L'pxpl'essioll des différ('llts élpllIl'lltN d(> nwtric(l NI fonction des 
intègl'alps à dpux l'C'llln's 1 t'st d{>taill(l(' dans la réfé>I'C'I1(,(, 131, 

Couplage spin-orbite 

Lr C'ouplagp spin-orbit (' pst prb l'U l'Olnptp f'ntrr orbit alPE cl 'un même atolll(, Hn util;sant 
unf' hasf' Hp] avf'(' spin. (,pllp-ri cornprpud huit orlJitaJrs par atouw (fis t), ls t) .... } oit 
t et t solll }('S plats dl) spin). L'Hamiitonif'll cl!' ('ouplagf' spin-orbitf' s'pcrit pom chaque 
atomC' : 

(B.2) 

LI :::: Il>., pt S, :-:: VU" 1 sont l'e>sp('ctin'I11Pllt 1p8 opératp\lrs mOlrlPllt cinétique et fipin sur 
l'aLolllP i. La (,()l1st~llllC' <1(' couplage> spin-orhitr ..lt diffèrp dr ('(>11(' dC' l'atolfll' libre 141. Les 
Némel1ts di' mutri{'(' irüpratomir;'H's Plltre:' orbita\pl-i dt' rn{'II1P spin sont idpntique,s à ccux 
ùr l'HamiitonÎPlI salls C'oupla?;p spin-orbite>: ils sont nuL" (llltrr ol'bitalC's d(' spin différents. 

(La notatioll d(' Slnt(,1" I.'t KostC'r est U'gi>n'lJlC'ut ditfË'rpntl': l~, :: \~4"" l',,, :: \~,l'" \';'<1 5: \~,pd' et 
r;"1T 5 ,~P"' 
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!I -, . . ~. " -' :. ~ : 
B.2, Paramètres <le lia;isotu; fortes 

,,' '}", "~ 
'-'-:;-, 

·'lt2 'Parâluètrésdë iia:ls.bns f6rt~s 
> )3~2~lPatalnêttes de liaisons for.tes du silicium 

P:u'amètres da liÎu~çjns. fortes pourSi-R ! 
" '" .,. ", '-~' . , . ,'. ,..... " -. . . 

Eü ().l'tuagë\! 
1~,f -4.12855 eV l-~~IT 3.72296 eV 

'l'AD. a~l; P~atnètrcs c!{! liaisons fortcsJ)o11r le Sl1iclum (modt!le sp'J orthogonal troisièmes voisins 
;.troXS Cêj}trœl et;pot.Lr St"lJ (tuodêle ·Pt(m.'Qé~ '\m1sins deu.~ eentr~J, Lo silicium cristallise dans lb. 
'.$tt~c~JJl'edliUllailt de paramètre a. =:; 5.431 ArS]. Voir cllapitre l paragraphe 3.2.1. 
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Annexe B. PumrnètT'f',ç dl' liaù;onq !or'ie8 

B.2.2 Paramètres de liaisons fortes du germanium 

Paramètres dl' liaisolll'i fo1't('s pour Gl' : Exp. TB 

ER~ (OOO) - ï.lGGïl p\' Ess(111 ) -1.3951 ï eV Baudpl:! interdites: 

E.TX(OOOj 2.03jï2 ('\. Eu (1 Il ) 1.02034 eV EL 0.760 0.766 (IV 

~ O.:HlOOO p\ . Ex.r1111 ) 0.42702 eV E~' 0.900 0.908 (N 
!J 

E.rll ( Ill) 1.36301 eV E:!t. 1.030 t'y 
fi 

E6S (220j 0.09658 p\, EH~(311) -0.11125 eY Massps (lff('('tives BC (L) : 
Es./: (220) -0.13095 l'y Es;r(311 ) 0.13246 ('\. mi 1.588 1.528 mn 
E",T(022) -0.15080 ,A' Es.r(113) -0.05651 (lV m; 0,081 0.083 mo 
Exx (220) 0.Oï865 py E;r;r(311) 0.08700 p\, Ma.<;sP (~ff{'ctivf' Be (f) : 
Exx (022) -0.30392 p\' E:r.r(113 ) -0.06365 eV mr 0.038 0.040 mo 
b"'my (220) -0.07263 ('V EXlI{31l) -0.07238 ('V Param(\tws de Luttiugcr : 
Eœll (022) -0.16033 (1\' Exy( 113) 0.04266 (lV 'h 13.::W 13.25 

Paramè'tres dt' liaisons furt<>s paur Ge-H : "f'l 4.28 4.26 
13 5.65 5.67 

En 0,20505 t'V 
l~" -3.61897 (IV 

\ ~(1 -1.081·1 ï eV TAB. B.2 (b) 

TAl3. B.2 (a) 

TAB. B.2: ln) Pfll'am(>lI'('}> dt· Iiaifo\ons fortns pour If> germauhUll (modèle .''1J13 orthogonal troi­
sièIlWS voisins lroh, Cf'llll'E'h j pt pour G r- H (IIlodi>lt' prrmipfs \'oisÎlls d('l1x ('(lutres j. Le germallhnn 
cris~fù1isl' dans la slruC'tur(' diamant d(l paramf>trp a =: 5.058 A \5\. LNi paraluètres <'u germaniwu 
sont ajustl'S sur la structun' dl' bandp!> LDA (rorrigi>!:' du prohlètIlP cl!' la band!> interditf') de la 
figun' B.2 pl sur !('s rnasM'S ('ff('t'ti\'!'$ ('xpprillll>ntalt'H Ùf' baud(' df' ('ondurlion C't dt' bandt>Jl de 

"Ulellef' (dl>dnltrs df'!ï paramrtre!- dr Lut.tingrr) ri", la tallit' B.2b. Lps paramètr<,s de C~H sont 
ajustès sm la slructun' (·lpctrolliqlw LDA dp la lIIo1t''(·uh-· GeH1. (b) Comparaison entre les vallmrs 
liaifions fort<'h (TB) (,t lE':, ml('llfs ('xp(>rirrwntalps (Exp.) /5/ dt'!i ImlldNi interdites El; (eu L), E~ 
(1'11 f) N E; 0(' long des 1l.'\!'S rx l. df'S !lHUiSf'S {·fff'('tivps dr handf' <1r> (,()l1duetioll (BC) et dL'S 
paratnètrf's d<' Lut tiuf,rl' du p;l'rtuulliuIlI. 

r r 

1·12 

FlU. 8.2: Structure dt' handes LDA ('or~ 

rigèp ('t li<ùso1l8 forh>:; (TB. modèle spa or~ 
thogollal troisième voisin.'i trois centres da la 
table B.2u) du gE'nnan.ium massif. La struc~ 
tUfe électronique des llallocristaux de ger~ 
mall.Îlu'l l'st discl1t{>(, dans la réfétancp \2\. 



Plumrtêt;res de liai$QJlSfortesp_OQf ItlAs : 

s:(06ti) -4.035;{6c'l .E~{OÔQ) 3.17776 eV 
B~~(OOO) -ô.61690<eV EiJtf(OOO) 0.93191 ,eV 

'-O.î70QQ:"'êV 
plI. -

lllu ~cl\$ 0.38100 eV 
B,,,,(l11) 1-1~60' N ...... tl... :. e 
.e~~(11iJ ·q,~DP2$1_ :.eV E- ('Ul) -1.46298 eV .irH . , .. -

:eit~{lll) O.~dOil2 --fj,V È:tjt(îl1} 1.27524 eV 
. B1itC22O) ..;,..0.04005_ -'~V 

"4' - -

O.~23S.1 EÎg(O??) 'E}~(~20l cV .... 0.05660 (JV ·s;lt".,.,. 
In(' } 0 1 aO'a eV '~111.(O1~) .... 0.4571,1 <N -,Bildil-~20: .• 8 _~>'. llf:.\:: ~ .... 

220} O~14806 ,> -iN g~~(022) 0.02651 aV 
(220) ..,...o,020a'1 ;eV 
(220) .... 0'-.2~Mà6 'eV EiU(02?) 0.01623 eV tli,\t _ .'" 

!1':e(22Q) -0.03888 o\f Bt~_(022) -0 13087 eV 
,-

E:;e22O) -O,Og05~ eV Ef:(022) -0.1 i846 eV 
- -

lîaisOlrs-for~es pour In-H ParnuJôtres- de ct As-H . 

Eu o.ootion eV 
l~, -3.500ÙO eV l~a 4.50000 eV 

'TAn. B.3: Paramètres de liaisons fortes pOlir hlAs {modèle S1,3 '.lrthogonal seeonds vOI8ÎtlS trois 
, tèriires'kp.our lh-H et pour As-l-I (modèle prcliliers voisin...:; déu.x centres). IllAs crIstallise dans la 

$ttuetwe blende de paramètre Il == 6.058 Â 15}. Voir chapitre 1 paragraphe 3.3.1. 
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B.2.4 Paramètres de liaisons fortes de CdSe 

ParaJ1I(' II'C'R d(' Iiaisolll, fort.es pour CclSe : 
E(:d 1.7073·1 p\' ECd 5,391G-1 <>V • l' 
ESP -11.39201 ('y ESe 0.90756 ~\' ,q p 

~('d 0.22700 p\' ~Sll 0,48000 eV 
, :.~( 1) -1.15622 (Ir 
, ~,,(1) 2.36338 p\, \ ~s (1) -1.62238 ('v 
1 ~,,(1) :3.23867 p\' l ~r.(l) -0.39548 ('v 
1 :~,(J(z) -0.12948 p\, 

"(,d(2) 
&(l -O,055G5 ('\' 

, ~~d(2) 0.-1283·1 p\' , ;~d(2) -O.254G3 (l\' 
1 ~~1'(2) 0.0202-t t'V 
1 ;;(2) O,1(J78;3 1'\' 
, ~-:(2) 0.21 H)!) ('\' \ ~~(2) 0.02379 p\' 

Paramf't rf'S dl' liaisons fortl:'s pOUf Cd-1,1 (1t SP-Ii : 

Ell O,OOOO(J r\' , . 
8~ - 3.30000 (,V \ ~o -1,50000 p\, 

TAU. BA: Pm'illIl(·tn'l'l ùp liaiRons fortf'!'> pour (,dSe' (modPle sTi orthogonal sc·ronds \"oisins cleu"" 
cmtrps), pour (' d·'" ('1 pOUf St'· H (1110<!C,!t, pn'nüprh voisin." df'uX n:'1lt n'fi) Lf'B voisins sont repérés 
par Ipurs llumé'rof, (1 =- l l ·n. voil-litu;. 2 "" 2ndh voisins i. CdSE' cristallilw dlU1S la stru{'t1lre wurtzltn 
d<> param!:">tff'S Il = -l.2!HI :\ pt c """ 7.01 A/51. \'oir l'hapitn' l paragraphe· 3.4.1. 
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B.iJ.. Paramètres de liaisons fOti(}$. 
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Anllexe B. Pammètl'cS de liaisonB f01'tl:,Q 
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:. 6:.' ···~.tir .• '.trl.·~.· '. 'm'.:,1, né.t'l' .. l'ib'.'·d. é ... fUt .. ". t.· ' .. ; :.·.·::O .. ~ .. i. ' .. '1. (!.i. <~.1t!.'oî.u . .ti. dt';.~;et .:.b,.·.:r.'s. tl.l'It).t.id· ' .• ·.Ii. téIi .'.1 •. ré'. tl. . ". ' :,,:.~ .. tp" ... U ,.~ u. ,<le. ~J. ]'~{L . " .............. ;e p, ... ~ .. J;~*'. \.~. ., .fi ',. \:.... " ...... ' ,!I,I 'i ,cs . 
;~.,&~tilltr~i}~Jfi~èthtldti{f~. Sta41(int~N!qiljuIDi~~·p(!t,ti{~bde~,têSoti.dl'àh~s~;st~il~a.lsanfi . 
œ;ni~t:qt~~.~;l~r~Ktti'è(t "'t1~<5l~er~~lhulJnl1~~lbl~'~:~~:l1tS~Sl :11 ~,t 'gru}1d', NQUS l1Jtl'QdUlSOilS 
\;~l~t(iu.etldlt:J{;tl(jtsoitgt~\dl'~jltVjt~l~;· ". .:. . . . . . . 

',_ . _ ,- , ~ , , , : , ~. _r, __ 

"~ - 1 .. "' .. " 
J{ft)::; ;{!ttAl;a)'7 {a[:t} et VJ(~J? Aa: ..... b {C~2} 

. -. . 

···.l(;tl:~pt;!~$êd(} ~lll.lIniqûê x1l111in~11l1}, $m ~pll,ltîoIl.d'l$;ys;êmnC.l. f\ ous 'flOUS propOSons tou ~ . 
[:a~abOl'g:aût:t()tt:vmr ~i)l:. ~voe ùlteu\êtZ4p('~~~t~t~t1YQ'shl~pl(l («<l~scell tQ plis <'i 1>3$» l.Partant ' 
: ·~j\:~ïq1()j!;~t$J);q\lelê9jlqW,\,·llOll$ :ijlîil'hî!ls(),t1.f;i} dàlls1~di~~tiotl;dugrndi(!ut!Jo::::: V f(:ru}: 

Y"\";9L,' iJaf{1t~ ..... ~~..,h~ rm_(g~O> . (C.3) 
);'\:)~;~'!".:,:)<: '. . . ,ait .•....... '\':;);"";,.':'~.'\ " ,.:JOoi Jgq} '. .' .' 

l\oij$:;yosoJ1.5; .:tl:Xi} -Q'l)Yiiôt 11QllS .. ~~pê~QliS I~(lp.êi'atioll jusqu~à CP que la sohtttonait 
.,'é.. "" :.:f.,.' T '" " <.," -"C" • " " 

;~(e jQ;:~ ~,:~~ ., .< ..':.'" - , ,','" • 

~4 -~o~~"i{fufW~.tg~ '. Ax, -b . {CA) 
. .... . .' Yk,. .Il-

ëÔ~~QfgmlCéde la de.~ente: pas .â;p$ êst le.n:te.·· 'Enèffet, X',k4.1 (1St le uIÎl1iti1um de t . 
.~1i~~Ji;tjrPltéa.ffillt,; $A.-4l .:;; "'/.7 ,.". <Q(tyj)Zm{\f$; ll,'ëst,pas le minimum de fda:ns lesou~ 

~âeiji~ffi~~~}tJ.:A.l =:: $0+ vC~>{1)ô.!'.':'fyk}engeiîdté pat les k + 1 prérniers gradIents: Èn 



Annexe C, La méthode drs gradients conjuguél; 

Dans le cas gl'uéral, .1'1:+1 eHt le' minimum df' f dans le sou!Y-f'SpaC"f' affin(' K.k+ 1 :::: :t'o + 
"CC {do • .... dd C'llgeudré pur k + 1 directiolls dl' minimisation sur, .,Slves {do, ... ,dk} si et 
seulement si ces dirf'diolls sont deux à dE'tlx ronjuguée.s 114\ : 

(C.ô) 

Dans la métl!odp. des gradiputs cOlljugU{ls, nous CUIlstruisons dos directions de minimisation 
th vérifiant l' l'quation C.6 a\'('(' la relation dt' r(>rurrenc(> : 

. ÜJk\llk) 
dl; :::: -{hl + r;hdk- 1 ou ÔI; == ( ! ) 

9k-19k-1 
{C,7) 

~(ms partons (PUll point ;'-0 quelconque aveC' do :: -90. ct nous minimisons f dans clHtqtiCl 
direction dl: : 

fJ {Yb/ak) 
;l'}:+1 ;: ;rk + C1kdk pL -ô . f(rJ; + <lkdk) :: 0 => al: :::: (1 1 Ald ) (C,8) 

QI; C/.:. k 

Puisque .rh 1 ('st 1(' minimum d(1 l dans /Ch + 1, la méttmd .... ('onVl'rg~ t'II n itérations ait plus~ 
l'espace {Itant alors ~t)IJIHé'. Eu pratique, 1(' enJeu! ,ùl.rrêt.(l dès qu'un ('l'itère d(l COllverg",m~(! 
(par ex. I!lkl := IAl": - bl < El l'st flatisfait. Les produits ..l,l'. très rapid(~ à effN!tuot si il 
est creuse l • SOllt !l's seul<'h op('ratioIlS n('('C'-ssairf's impliquant la matrk(' A. Des V'drinlltf'S 
ont été di'\relopp{>('s pour ré.soudrf' d<,!; système . ., 1in{>a.if{~ quelconques (non symétriques 
définis positifs) 12.51. Les performanees dl' la métbode des gradiNlt.s conjuguÎ'ii, déjà bieIl 
supérieurps il celles de' la des('(>ntp pas à pas, p(>u\'ellt (lm'orf' être améliorées grâ.ce aux 
t('chniq\I(lg d(' préconditiormemenl. 

C.2 Préconditionl1eluent 

Partant d'ulJ point J:k quC'!eouyue. la direction à suivre pour rpjoindre dire.clement le 
minimum ('st j.J'k := J'k - :r", ': A - J 9k' I3i(ID stir, nous Il(> connaissons pa.") la matrice ... 1-1 

(siuon pourquoi fairf' df's l1;radients eOlljugu(oS !). mais pput-Nrf' pouvons nous ctÙculer 
une « approximation_,i) .J -1 (symNrique dMini(l positiw) de A -1 ? Si tel est le cas, il est 
pOSSible cl ·('.xp!oiter A -1 pour « pr{>conditionner2 » les gradient.s conjugués {,t I1c('élêrer la 
cOllvergcnc:<.'. L'algoritlunt> dl' gradipllts conjugués préconditionuès est le suh'nnt 12] : 

'Si A est creuse, sfiuI(!S {(t!; IJositions (If les va!ours des né! 4: 112 éléments non nuls de A (ou d'un des 
deux triangles inféril'ur ou supérieur si A est sytuétriqU( . wnt stockffs. Le produit Ax,1I lléCt!tiSite lX nd 
opérations, et non 'X n:l commE' ("L'St le ras si A Il'est pl!.... <"reuse ou si tous st'!! êlément.s sout. stockês. 

:tIntroduisons les mleurs propres À. pt les vecteurs propres ai de la matrict' .4 (.4at :: Âiaj, À: !5 ••. S 
An). Nous d(ove!oppon." l'ern'ur ~.rk = XI, - X m ('t ({' gradient Ok = AXk - b = AAxA- daus III base des 
{a.} : 
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~.;~.~,7.·,:.,.·~.~~,' •.. ,~~.·'.';~~'?:'~ >~:,~ji},i?~~:\;.~~'>~~·,>~": ", \ ,,:.~~,~.~-. ;~_:~:~ .~~~~ '."': -,.',. ..t .~ :':Y~'~-;~:-,~':~:' ··~T· ~ ~~'~:·.(~~~}:\~:;·~i':;;': -~: -.f_ '<; n< ",.~ ,'_ .... ' ''': »; ."<_~:,}:,~(;.;~~:::.;,~.,'_~~-l!,~.~:::t:-:" :"':,' 'r'<f· .-

~t~,'~;it!~;~~.~t:~~Jgjl~~~t!··"" 
~ .. \.;.4,;;;é "74:;:; )i'~\9k·.'l)l;éçqn;ditiQl1.uçn~~I~~) 
/1 . ~i·k :::;:·Ot:lIQr$ . ',' , 

do:;:; -Yo 
( ..... , .'. 

~l~Oll", , " " '. 

" ·",·,· .. ,.· .. dk: ~ -Yk. + p;qJ;: ... ~. Q.ll'~";;" (JJkl!lk)!t~~dQk~l) 
Jlg:sÎ" ": . ",' .', '.":' 
fJk :- WIIJ!Jk}f (d"lilJd&) . 

. ·m&4it;~';T,i;<+tXJi4i: '.". 
; ·l~):.· ·,9~+·t ~ Ok + qhAd1 

;j~';.>.··~1:a·;ffi)!;:n91!i' . .. ' 
~" ~--'>~::' :.~;'" '(."':">~;-j~':;,<; 

!lf,~~~~~~~î~~~~;1i~~~~dfi.;li.Qî~~.4).~tt.~~R~J~,lrr~din',l. 
Y',':-,,~ -- ~ '" ,> -',.~ ~', \~ . ,'.~ ~ ': ~ ;~j, : ."'. ,;',,' ,-~< ' < '(. :r' -~·::i:~~.;',.J".,':.,'~~,",.,':,·" .' . ;:,"., ,~:~:, .. ,"..::' ;, . ~' 

~,- .,.:.,'.' < 

> ,":'/ •• ; .:~ 
-k> 

-'" -,,~ . ',", -.~,-,'"-; ~ , '. :::,'>;;':;;":<:: «- , .[ 
>: ~'~~;:,~ :.' f; .. '"".' ... ;' ."~,: """,>:,:; 

't!~~~~tt~~~t!icW~:et,dÜVMtetir\:llâk ,déJù;·t~lci~Iè4r~0'19J~.Cé,rtul'1'èOlltlt·dè,JaitéJiCèQtiOIrIto' 
"j{~iJ~4?fcjcIül~ maçrj(;1el (Üll.}ltO.dlltt ~'l"~k e,t llllptotluit AdJ. SOJIt lléè~Sait~à :çIiagtie 
'i'tè'ittôtl)" NouS Ü';OilS U tlftsê' d~i.t.x tl'Pes d'è préé.o;.ditîollnêtu:S .~l dàllS cèlttU\!Ân t ' 

~P.ié(!(j,tl~H.tîoul\~ur diagonal(~lâ(fdl)lH5J ~ Si D désigne ladiagolUllé dèA~aJors ~4-1 = 
D"l~Cé;ptfjconômOlUleur111espémcüce:qU:e lmut(lcsm~tric(lS A dîagmla[ëmèlltdorninêf$~ 
. i~ Dêc<>mPQSlliou LDJ} incolf~pl~t~12! 5} :; TOlltematrice il sym~ttiquc' peut SB fac-
totlsef'SOl1S lA tatmetr l' . ' , 

(C.IO} 

; :>;. - " ,:' 

~,:'.).<·~:"'~,<:~,"::·>~~~~'i:'~:··~' ,'".':". ,~.' ',:",:1': -: .. ~~ ... ~ '~-:,:. "',''-~~",/~i.'t.:;"~/'"<:\~:. ,,:: .. ' '.<' . . ", " ' 

:'~SU:!Jrte!Û'êlît ntûfonliétMlit t~Pilittlr$UrleS~kh' If!: $f{ldiÎ!b.t:~~ iioininc pat rè$'cOtfi'pfJSàt~tt$:ëQrrf!Spo'tb 
;4.'iJ!ftj~~:Wl~lt!'f>l}il?prl$;,\ile,s.pl1J$'W1.id~~.èq·qwr~tlltd(Vjâ~Ji,\'.è;rtl'lljl;(f,des;.eomf!();l;ii\tcl~ÇOf,rêêPPllgl~rt', 
··~~fqf(ù~rll,tof:lte ~\rI~ lA\i~ pëÛJ~;;Îi.l: #t~~'!1~,~(jJlY~f~Çi1.h}dl;l );iil~bdt1t!l}ede,l:7adil'l!lts~(lIlj4gu'é1t" 
':'~t;i~jQt~:Piïl'WJJ;!~u~lti(6 JIlll c1.êpend ,du:~(ill@Qœ J:lttc(mctftiOl! l. Ri ::::. ).tf/}.t né la llllL~rrc~ 4tlur 
j;'~<iitmt~:tU~lPSQt,ha g)Jf!lHmibll) 4~~~;tr}tti· Iplt!.t'l~Ptir.;r ... t$êtndtàtl.tant plU§.'p~f()dil~fit <l.ti~ l~ 
':);.';tIents:pt'<.lpréli_\'f «(I~!1C 1~jlqlnbt(fdeC9ndit1. ~ .#~~>4!il,\t()ntprocl1èS' do' Ite~âlors lll1distrHmUQIl 
'~'4~ClJql~QSâU(~ du. gtàd~(!nt pt~qn4îtiolUlf! .{Ii ~ ;r,..j1~)i ~ 1I:l.4!lil7k sm fidèle .Ala dÎ!itributloil ùes 
\teQmt>Q$~teS;a\l;1!~rtêùt~:tk.' .... '.. ''''.' • , .'.... ... .. . .'. . .. ,... .' •. 
. .. ilS! .(tiSt$SihêîIÎqulJ' denuie PO$ttlv-é.(1U~:peii~ sè taétpr1s~r SOI1Sla fqrme il =' oot, où C == LJï5 
~·:{d~~ftijJç:.1tj91i; d~ Cl!ol(.1$lty}.NQui.'i ~ISQIls:l4~t~Ql~ llt~é'ladécomp():dtiou ~4= r,t)J;f ,<llli .pehnet 
.:i9tè1t'èdl;~~ p!Œl sunpfement une(!ft~in :n01l1UI:~ 4·()ll~tat~ohl!. 
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Ilnnexe C. La Tll(·tlwde deB ymdienLq conjttgué,q 

où D {'st uru' matrice> diagonalp Pl L U1H' matrkt' triangulaire inféripUl'l'. Lc>s éléments di} 
dl' D et li) (j Si) (h· L out pOUl' ('xpressioll {'ll [oll{~tioll des Ê'!i>lllcnts at } de A : 

(C.lla) 

(C,llb) 

La décomposition LD L i IWI'IllPt dE' trollvpr la solution du systl\mp linéaire AI ::= b en 
résolvant surcessivpment les systèmes triangulaires illféri(lur Ly :::: b et supérieur Ltx :;:: 
D-1y. l\éumlloins, la d{>wll1positioli complètf' ('st impossible à caklller si n c.<;t grand (L 
fi 'nst cn génôrlll pas crensf' mëmf' si A r est (,t le temps dl' calcnl croît comme n3 pour 
des matrk(>$ A sans structure partieulière). Kalis définissons uue l dét.'ompositlon LDLt 
incomplète cl!.' la matr;ee .4 crI>J]SP en posant : 

(C.l2) 

La décomposition iurompl&te est SOIlV('ut (apide ct le facteur L ainsi obtenu l1'oCcUl)e 
pas plus dt' lIlf.'lIlOir(' que le triangle supérieur ou infériC'ur de la matrke A. Le gfi~dleJlt 
précouditionn& 9k est rakulé eu résolvant sue('e~ljsivelllent les systèmes triangulaires Ly::::: 

ht Lt- D'-l Ut; " 9k = y. 

C.3 Les gradients conjugués appliqués à la recherche 
des valeurs propres et des vecteurs propres d'une 
ll1atrice 

En toutf' liglll'1lr. la ml>i.hodl' d(,b gradî('uts conjugués développéE:' au para.graplle pré­
cédf.'llt n'est valable' quP pOlir la [onction C.2. En pratique. elle permet dt' trouyer éffiette($­
mcut un minimum d'Ull(' fOl!ction f(.r) il pNl pn'ls quelconque 141. En effet, toute fonction 
f(x} acbuC't au yoisinngp d'un miniumm Tm un dl>veloppeJ!l('ut à l'ordre 2 de la forme: 

(C.I3) 

La matlice IH~ssienJ1() A ('!,t sYl11(>t riquE' définÎ{' positivp (ou parfois seulement sC'IIli-définÎc 
positivell ). 

Soit H la Illatrlt'p (Sl'P)lOS(>E:' rpdle symNriqllc pour le moment) d'lm Hamiltonien 'ft 
Kous dlt'l'dlOllS Ip.s énergÎt's pl'Opr(lS ê t d(' li 1(\5 plus proches d'une vuleur Cf d0l111Ôt> et 1(\.<; 
vect(;'urs propres t'. associés. Xous introduisons 1(' quotient dt' Rayleigh lôl ; 

(C.14) 

411 eri.'it(> de llombrl'USt'S façons dl' di·finir une dÎ'col1lpositioll LDL1 incomplète. cn fonction des termes 
1.; abandonnl'S. 

"La. methode dt'S gradiéllt.s ('onjugués s'uppliqu€' aussi si A est 6('mi-définie positive. 
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;;·~i/f.;,:·:·f· ",G.i. E.e$:~d.tcnWêqriJu!lu~li.:.l uecterirs. proj1resd\trwrMtriee 
:~;;:'~;-'~';:::~:::':N'"' :;,~"'_":'",~.o"<:>., '"-:'"';';_~<:<~""·:H .. <..,-'t,··".: .... :,,~·,';;.,,;, '/',~ .. ,_ è, ~'" -. ,." .,", _,', _ •.. _ "." 

;~"~:(~~<:~ilit~riQg~i{;!{~t\~y~')U~}:i'~~~)':;~~~~~6 ~u~ inÛlù~é de .Jl~iuiIIia.l>(tuivn1ei)t;6· 
;(q;~1!~til(fpt~~·âii.~.eêtel!tj)tl)piinÇJûii~~idiJ,:1î~~ss9~î~.;~jà\111e.ur!n:gpre81;laljJûSJjtQcll~. 
)(t~j((/:; r~ip'ectre dtJ 1l aJ~té i'~nUfÜlll~our,de dStü: leSR~ctte d.é 1112' ~'(I!- (ij).'i (<< !olded 
'~pe.(jtfUmjnf:r{lt(Jd' ~; luêtlloge ,d.l:i;.$I)ect~~ i~îtHêl~,ErI .plagE;i.llt rj dans ia,bqnd.~ int(lrdite,ât~: 
~ti1Sthli,g~;dês battde$ de Y!üe.Ilèè(j!td(f~·âbat~d~ dé 'coIldnctioh du semiconducteur. tl()üS 

~);Çll~.Y9Wt~cêder ,tlirec.teQlcnt a,!,1.~êt4~~f Q.Lt:tf:dttllJé boite qucmliquë.. .t\Qusmi~}jurisx)n$ 
~';4~~IlfQ'nri}étllod~ de grâdjtintsCdttJiigtié$.pl:~ç()n~tiQfiUés. A lïtérattollk,:re gradient' 
~~~~ax!J)'qi.ltt\bl~ gtêcrlt. ! ;. '.'. . . . 

':;:,,:i:(' ....... , 9k*'V ~(wf~Ttt>;~~fi:.~tt~·) (C,l~) 
'5:;'f;:~:',~ .':~::>; .. ;. :,_, :_.' "'-." - .. ' _ 4~. _ _:." -: ••• ' •• : .... " ••• <: _.' ,". _ ' .w.i>:-

ï\rii~Jüi~~~CrQfi$!UQmlI1U prêd(mdltiQJme(u:fu.Jue.illt!we. anproxÎ!natiQl1 'P9~slb]e 1f!~'2 de 
J,!{f2;:~y~t:;~1~Si1.f!lh}J~ te~ ·dife~~l~!l~·:d~;~lli~imJs{ttlO~·'slJ~~~sh:e$ ;//-1; .S1Jlt·êdlljl1gtJ,êtlS·,ave<t 
1~·Î,ël~t;tQ~a:9.l.ê mi\dmùm~~k+t: ~ilftrk +<tKJ;t1~dàlls,la:dir;ectîQIî ~de:,iüljûtnJSâtîl;liï dk :se 
,~~1~~1;~;#::~~91~~nt::lfé(~uatiDh;$ulv~~!~:*' ,. h··· .~:,' . ,. 

,f(:",N'<.',',,' . ',~îHdJ(tlI~ldk}\d~lri~i~i~~f~{kUÎt;!lrhk}{<i#ld~Î).+ 
:,<,,~~,.,~,~~::,~j,i;tIkf(lJhl1t~liîki'{I~i~r . .': ~{WIMî: •.. . ..... "kl'~dkrtl»H+ .' 
;t;"?'i";'.ttr.t#~l~t~~'"[W~. . ••..•..•. 1'\\!PI~Jî"'U.. ..... . .Ç04~ 
~~ltl~1~~,j~ll~~;~~i~~~6\t~~ ~I·~ ~tér~~~~ •. ~I'Jl~~~ 
... ' . }"'i;:; è~t~,OJ:7:a" 
f,E~;;::~:~{~:.:fjXF ..... ','. " .. ~ ... (' 
l@<~I}.~~ht1.t{l,i(u1~1~~$'tfi<t~,t9i$qlÎtll~U,~;~y(jji~ft(j\iYê el èt 'lj)li no.us pouvôUSChCr(1b~f 
~.tlÎ\h.~·le:$n\l~èSPacèortIl()gQPrii l $l;;l~tû!i·1ft:f daml·lo sous .JpMC orthogOllillû,1/11flt 
~~l.étd:.."Valgoritlune de gtlldI~!ItsCO.l}.hlgIifs ponf trouver 'Ii'i est le suivant : 

;{ ~:ôr~(jiSi~ uli; v~t~irç~ro '. .'. .:>. .. 
? ·.t(5rtltogonaÎi.set ~f}Jn al1X î..;. t:v~êtilÙrs 1/,'J{1 S j '<. il 

··~:~;pô~th ;:,;.OJ 1.~. jÛ~(1û'àçotlYè .~(èOl\dltkmÇ.l") faire 
;4{ .t1alçRlm: leg.ràr.lIQut Il,. . • V . ,. .Jè~u~tion C~15} 

:. P,,\~oJldîtlonu(?t le ~dJ~A~QJ,~~ JiJ':';~Q!.i . . 
. ·OJ'tllàg()natîserOkalt.~î ':'lVI;l~t!W'"SiJ{Jj (1 S J '< i} 
~l'~~ Q ~\l.·k l1)ültiVlj;~~'~ip!l;f~~~"$':" .' 
.' 'dh f;:::; .:Û~ . ;' ....:.. . 

$ÎJion '. .......' ..•... " ... ' 
. (lu:; -!JI.: + P!:dk_l 04 fJ~:={uklg&}/(ù'k .... ll!ll;-l) 

'iiï),sÎ .. . '.. ' .... 

d'Ûculet rl,b un tl!.c:olvrurtl~~Illntlo1i:tt16' . 
la ~ "J"'i~t ~1ftik -f (t%d/:; . . . 

,~>4,r:fi:~;pour 
'15! N~rnl\!t 1ÎJi :;:: 1t1kH 

~: 'u' '.' •. :: .• '..... ." .. ' .. ' . ..... 

.:.·.~·iji;.à"P1à~l.CSt hessierinô ..t« H"l .... {tl - .ifj'J. t du qUdtlé.i1t 4e Rayleigh 11 est serni~dê6.nie posi.ti\'e~ 
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Annexe C. La mélhode de,., gmdie1U.~ f'onjuf)ué.9 
------------------

'Çtk 'é't ft/t doivC'nt (>tl'(l substitués ft lf~Lk pt êtk daus Ips équations C.15--C. n. 'I/lill (Ugue 2) 
et Ok (lig1H' 6) sont orthogollalisé's auxi - 1 Vt"ct{,'\lfS proJlres t') (I S j < i) déjà trouvés 
de soltC' qUt' 'Ii'!k r(1sf{' lul-mtime' orthogonal à ('Ni V(>('tC'lll'S. ]\OUS utiliSO!lS à cet effe.~ url 

procédé de Gram Srl!midt 121 : 

,- 1 

I,r) -f II} - L 1(·)}{IJ·J\.r). 1,1') =:: 1'1, 'tO) ou 19k} {C.IS} 
1':;:\ 

La relation de eOllju~aison C.9 n'{>taut plt'lS qu'approchée, il est fJAeessaÎn' de « re-d{'­
marrrr » r{'guliér('l1wllt I('s gradiC'llts conjugués eu posant d,. = -9l: tous les J~m1U <'v 100 
itérations par eXl'1l1plf' (ligne 7). L(!s produits Ir'!.:z' sont calculés en appliquant cleux fois 
H - a-! au V(lctNll' x. Cn(l implémentation ad-hoc dt' t'algorithme précédent pmllet de 
minimiser (e Ilombr(' de produits matrkirls 5ukl.',ssaires à dm(Jue itération. Le pl'ôcon­
clitiollllt>nwut des gra(lil;'l1ts conjugul>,s est pal'tktl1i~remeut difficile ('.tif %) le nOll1'bre de 
co,ttditioll de la matrkr HI'} est généralement élevé (beaucoup plus grand qllê cclu~ de Hj 
et ii) le calcul dp la matlicr f[12 n'est ni nécessaire (cf. rema!'que prêC'édt~nte) ni ltiême 
sOuvent possib}(I. î\ous aVIlI,S utilis(~ soit ml précoudItionneur Jaeobi en calculunt la diago­
nale de Hi'J. soit Ull(' clérolIl]lositioll L DL 1 iuromplète de la matricE! III'l en ahullclouuant 
les terme:; suivants: 

(C.l9} 

S(ilu}S l(~ (ll(>mc/lts de f{12 né-ce8saires pour la décompositioll smlt alors :ca1cuJ~M't. Lt' fw'tenf 
L obtenu n'o('('upp pas plus d~· mémoire que l" triangle supérieur ou infériQur de la '11atJ'Îce 

H. Ce dernier pn'conditioll.lll'ur. quoiqu'assez grossier. est relativement Iffficace lorsqlll' H 
est un bIo!' d'un Hmni1tonien de liaL'iOllS fortes Sp3 préalablement iJloc-djagôlla}L'5t~ en 
1lt.i1islUlt l<'~ sym(·tries du p't' )À)lèu1P Uusqu'à ï5% cl itérations et 60% de tempsÎ gagné var 
rapport aux gradiC'uts conjugués 110n préconditioll11ès). Dan."i Ul1 problème standard (S:a111S 
bloc-diagonalisation Il1,puh'l.blp), il est .."n général moins perÏorlllflnt fit n'est pas compétitif 
vis â vis du pr(>«onditiouneur .1a(·obi qui a un coût llUluériquf quasiment nul (""" :\O,·~ 
d'itérations <'t "" 307r de t(lmps gagnl». Si la matrice H ('st compl(J}l:- hermitique plutôt 
que réelll.' s}'métliqllC', l"algorithme pre<:édeut s'apptique l'Il remplaçal~t juste Imi prorJuitH 
(.j.j.) (,t (.j.) dans )rs f>quatiotls C'.ü pt C16 par ll'urs pa.rties réelles re. .. ;pet~ti\'es~ fê'i en 
conservant la dNlnitioll C.l5 du « gradient ». 

Four un Hmniltonieu dt> liaisons fOrle..'i 81'1 (problè>mp standmJ, 5000 atomes et plus) 
et un préeoudltiunnl'U1' .1acobi. 1fl convf'rgf'1I (111 300 il 500 itérations k = 10-6 eV, Eqn. 
C.17). L('5 états!;', suivants convrrgeut en général plus }Nltem&llt. notaml!1\'!nt à oaUse 
ùes erreurs aerulllull'E's lors d<' l'orthogonalisation aux \,(,("t(>I11'8 propres approchés if'i: fj <.: 
·i). AUSbi utilisons nous en général Ulm variante de l'algol'itll1110 prê.cM~tit lorsquo· t40115 

ChE'fChous plusieurs (n..) \,C't!.('l}r" propres t,.',. ]\'OU$ {'f}'t'CtUOllS au plus (s'il ntapruH~{lnv~rg~ 
avant) kmllJl. itérations dp gracUel.ts ~'oujuguês (ligues 3-14) sur chaqllc vedeur tI''Î 3;'V1UlI. 

rte temps dt' caku\ du préco[lditjollll~lur lui·lllême n'est pas priJ> t'n compte. 
tlLa cOlsw~rgenc(' sera d'autant plus rapid(' qul' (1 sera 10iu dl' (l, dOliC proche du mmeu de ln LwltltB 

\nterdit.e. Néanmoins. si ('f t'st trop prorh<> du milit'u de la band!' interd1t<" les gradiez:~ c(llljuguès "'on! 
calculer indiffétcrnuwnt d!!..., états de band~s de valenrt> (lt dl,l ba.nd(' de conduction, t"e (jui a pow' (ltrt't 

hlllUêdiat dt> rltduirt> la ,itcssl' de converg.f'nCI!, 
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~(f!,~\'!~j;~;,.;",\,é,\;~i;,~:~i~2~~;~~0~0~f~t~PI~~~~;,ri~m.~;~ 
~l~~~f:t'U ~·(j~~\ü·~t\mtl,ttl?ulS, *h~~'~ôli~titI~()~~"ë~4i~(.}tràlîso,ns la ~iltr1ce 1l!J x ,!if 
"~~ltt5: ,),~,~~iI~ll~}~~)'l~ J)t\S~ ~~~~~*1i;v~~~~S;=~f~l\~uitè7 .ilQU$J;eCOJUm~Jl~(J$" ,unc, 
~IpîtveU~ "~\~'tlë;ktt~t$,lt~îatiQi~ :a,~~ ID'<tdîelltSeOfijû~îiês~'~iUr cllaqU(l véCteur, pU1S 1lM, 

ll~UyW1~~i~~~u~li$~~iQll~etQ.~t ;Uêt~P~;F1C; diqgQllalt~~tloll,p6l'~net,.d0 .recPuJil~r ml tteell,X: 
it~,alfl'~tciltsvèefeu'rS 1/;( 'èt d~eUm!nér:,~hislleserreui~,:dtol;tliog·:malisatrol'l. 
," ,"',-", .' -

~i~J.i(lgJ;"aphie 
Itl'~~>~ •. ~'est~!es'~tÉ. Sttétcl; J.Res. ijàtt ~ur. Staud. 49, 409 (1952). 

J~;:~~l;ti' >,~t"Ç~$!,.~'ail '~Q~J;1\:t~t~: J]lÜtlPqtèl,fiflm ,t';f~!l JOQI~ :lIopldi,ls UlliYëi$.i~ P!ÇS,St, 
~':llaÎ~.t ,',' UQU).' " , " >: " ' ' , , ,. 

Jiat\~~!lI~;i;~t$~~t.~~llkUl$~~,W. T; Jte"~lItl~ètB.l1. FJàti11fltY1i ~Ytlm(!rk4( Ret;ipC$inFOR~ 



Annexe C. La méthode des gradient,~ conjug7les 



Annexe D 
'~'." .'~. ' 

'Iblutîon deséqû~tions maîtresses 

Pour té$.pudte ies éqliatiollS nHûtresses (cb~pitre 4~ Eqns. 4.9)i lIOUS c1lQIsiSqOllS un 
~Oseiplj1!.rtlé N états de ch3rge (njP,l.adapléau l?toblème. Les N éql1atÎoIlS" JtIaîttcss(:s 
é~li:~$1)6~ïd~lte$ peuvent llf;' iitetti-esç,\tls;fot:me matrIcielle; 

". PJ;:;::; :~ldt .... ,0 (n.l) 
~,?>:.:.,,/:~::~,.~.,.~~.~tj?'.-.,~.;.:2::· " .. - _. <', <'~'.,', _._ ...... ,~:::~'.:'..'.(:_._~:(."_ .. _ .,;:;:, , _: " '.~""., '._ .<. 
~:~~?l~;l~t\tôce' Ne x N desffeqùeilJ~; dè;traiciitiontunnel w~fi(nt p) etdes'tàuxde 
reçq,mbi",~î~Q!tiR(tl,;lÙ19t .~ l~\'è<ltë~,dcs f prQbab}litêsO'n,p. Lasolutioll. çle l'êquatiQi! 
~~~t~$~:l~";~~êtt!nr 'Pr(jprédëJa;tn~trltij~:SJ'm.ètdq(le A== n1n:PQur lit vàle1JJ' pf{Ulte 2ét~ 
q~lr'~~t'~~;èE11,pu~*,; ...•. l:.~4pefitp'~r~~'émple·êttedlagQnlînf!êe iwec tliig,tpét1t.(jdO QR. 
$~ll;tl~~~4;:{ll, . . l . _ . 

. ~'~)?,otjf.limitel' rel~Qlll.bl'c N d'étl:î.t$. d~ ,çluuge i1éc~saire$ pour assurer h\ cOII\'ergC.llCQ , 

~~.s'.pr3ti~bilitéS dn,În nOU$ pot,tvèlrlS 'SUppoQer quo 'la recombiuaison devient Îustalît,anée 
gL'5.q11.à I1jlot contient simldtanéII1ClltunliOIfibre suffisant d!êlectrollS ct dctî'Qus. Cecl ost 
i:ustHîlpnrle fait qUe lar(lcontbinaisolt:Âugorest'én géném] beaucoup plus rapide que là 
fi'éqUéil.ëé des LWJlsjtions tUlmel. Par exelhple, nous pouvons décider que la recombinaison 
est icstau.t,mêesr Ilflot contiuntn >lêl,~ètrQnset plus d'un trou ou p > 1 trous et plus 
dtÜJlll~ttoJl cn effe.ctllaut la silbstîtutloÏl: : . 

%tctn,l: -+!tT1~;1+'tJ.*,(~l + 1, l}ûn+1,b n> 1 (P.2a;) 

(P.2b) 

(D.2c.) 

t\'e)lts,efoÎculous alors les fréqJlençèsqelrallsitiOlI tuunel pour les seuls états de çharga 
{tll~O}~~(n~:+h {O"P)7( 1, pl} {n <1'waJi;:t 1t$ PitiW;, .Ott nmax (ft Pmaxsont éUol.sis suffisanUilent 
tttap.d~.p~ut que lesptobabmtes u14l!.aiünt ëOilYCl'g~ . 

uIG.:Iï .. r,014b ~t c. F. van LOllit, Ma.frb; Computations (The Jo lins Hopkins Ûniversity Press, 
'BltÎ1ÙUPtè$ !996). 

" "" .. , ' 
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Annexe D. Solution ri, ~ équations maître.sse,g 
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AUllexe E 

"'lJaltuI 'des tensions de' "s' . euil lfehet veh 
. ',,, .... Il .... .. . ... + .-

'etde la p':osition des pics de 
cond·uctance .' .. ;, .. 

:.·· .. }Jjal!it~:~tâ~allnl}.·\lhtlt)U$ domtqll&le:~~t~î.ld1t<:;fic)îl des tensions de! seuil l~t -et V~~,. 
~PQütlè);t+â·(isA.ortCi.)lÜblllé êlMtt'jIls-Ia:Qùs,(pnr::tg:rophe È.l> et là positioll <1~ loU!) JOli! pics 

·i.â~.~9~q(ltt-âTld.eQb~ePïlbl~s t\ jJolarisa tlQn p~o~ll,ivu (}~n6ga.tif(': tpm'agrapbc E.:l). . 
,_ ~', • •• '. 1" '" .'., '_:' , 

~Qij~Ca!CJilOJîSJes tensions de :jù1l1~h et ~,;h d~llSl~hJ,potMses duparngraphe 
tt~2.2 .. du chapitri! 4. : les condhioils 4.15~t 4. t 7 .sont "érHiê~. si bieu que les électrons 
{resp. l~.tt()tI$JtransitèJlt ~es premiers éle l'électrode..E2 dtms l'tlot pour F .> 0 (r<>$p. 
Ij~ <. 'Cl)'. A 'polu.r.isatiQü pvsiti .. t:. les trous finisse.lit par transiter de l'électrode El d~us 

: 11i.t:l~· JQt;~gUe CelllÎë,éi' :{!QiLtij<\ll!t U~l n,ornl?te sllffislult cPêleotrQlis no 1 pour V ~ 1, 'fit, Dc 
mêlile~ a poTapsu,ti6n 11êgative., let êl<!C'trbus tra!1Sîtent <la11s l'ilot dt\.sque cehlÎ~d contieilt 

.jjltHOmbresufflsant,de t,rOl1'3l>th.j)OUf VS V!r. (V{)jc ehapit~e 4 Fig. 4.2). 
: .... '~bi):É,eàlèu1olls a. présent 'no~t f:t1i,(i:n éfectronpolit tl'aflsitet dans Pilot Contenant 
1L- 1 électrons sur Jé pl'ètniel' nîv~au vide t~ dès qun lih ~ é~{n - 1, n), soit pour lT =:: 

~ .'f'.l·""'i'~:l.·. ,~~ -nI' ::~v:; . \~t{ -,:, ":""7' jj 

T~C / ) 1 (éi (' . ·')V' ~) (E" 1 
l' \u - l -+ n . ;::::: -sn + Jà - l + ........ 'J ' . '. ~ 

1], 

:p~'att~rè ,pa:rt~un l>remier .. trou psut tral1siter ââtls PiIOi! cJolltél1ant n éleètrons si fi ft $ 
-sten, .... ht4i $oitsiV ~ tr11fn) t 

(8.2) 

tf~{n -'l.""7' rI,} et ViJ(nl délimitent da~ânj;lltir-a~les sur 1'a.,0 dûs pala.risatiClilS représentés 
è'st!.tJà ngüte E.l Î) 'um~ pltrl, l'tlôtG.'.)U,HtlJit 'âüpfus ft électrons tant qtne \lJ/!(n .... 1 ~ 
"ri) $ tt,< JI~{tt -t tl + 1). Dbautre pàtti ld6itCQnt~Ïllr au tliOi11S n éledJuns ,pout qtfutt 
pr~l.uîéi'ttol:t ~. pênètre ta~t que Vh(n}' $ l' <: V/i(n .... 1). Nous cherchGJ1S donc le plus 



(~l,! 

(b) 

\'u pr,'mh'r !mu pC.·ul Iraltsil!>r d"n~ 1"':;1, C'ontcllunl IlU nlf>jn~ fI (>/<w;tr"ru., .. 

Il::::2 
\ ~ (1) 

" = 2 \"(:.1 -+ 3} 

L ,J .. I {,ollti~nt a'J plus /1 l-l,.,trollh, .. 

1 Il pn'r"Jer 1 rou [WU! trllllsitf.'f dans l'Ilot rontl'I1ant Ill.. I,.ulns Il Mm'" ',rl& ... 

\ ':h 
(no::: 2) 

L '1101 mnt hmt uu .plus rl ë!'.('lr{)m>", 

n=1 

F1G. E.l: \11(11 - l -+ 71) pt \f"(n) (Eqm,. E.l et E.2) dl'1imitplll des intervalles sur l'~ ';e des 
polarisatiolls. L'îlot ('ont h>nt all pht;;; n l'l(~tro!\8 tant quP Ve (ll - l -+ Tl) S \l < Ve (Tt -; fi + 1 l, 
pt doit (,Ollt~~mî au llIoÎn.'i 1/ (>lf','trons pour qu'un pl''(l7L1ier troll y p<"llNYI' tant que VII(n) S 
V <' VI. (n - 1), Pour ('alrulf'r V:1I • nous chefr.nolls dOllC le plus rwtit 1ï ::= no tel que IŒ inter­
valles (l'e(n - l -4 n), F f (ll -+ 'Tt -t IH <,t Wh(n), V h(1I- 1)[ st' r('couYrPtlt. Le" cas (a) et (h) 
co1'r{'spond('nl par .'XI'lllpll' Il L!{"J' nivt'aux dl' Ft:'J'Ini é f différents. 

petit TI ':" no tpl qur lps j"tl'rvallp!; [P(n - 1 -> n), p(rl -> n + l)i et [l'h(n), ,:h(ll_ 1}{ 
Sl' fN'01l\T<'Ut. ("l'st cl clin' II' phts JJPtit Tl == no tel qu<' \'h{no) < ,'r(no -> nt. + 1). i.e. tel 
que: 

(E:~) 

l\OllS pou vous alon; distihgupr dpux CilS. ft'pr{>sPIltés sur les figurp E.In f't E,l b. Si l"h (nI,)) 5 
PI "il - i -+ I/.{J), alors ll'S trOlL" p{>m'trpnt dans ('îlot 1 (h'>s qUE' , . ~ V"( no - 1 -;. no) (Fig. 
E.la). Si \ '~(110 - J -;. 110l S \ 'h(!10) < \ 'F(l1"l -;. 110 + 1}, alors Irs trous pénètrent dans 
l'ilot2 S("U!PIIlPht lorsquc' \. ~ \ -"(110) (Fig. E.1 b) : 

(EA) 

Un CbUTa"1t stfJnificatif de trmu; ne circule pas nécessairemeitt dès que l,' ;? l ~II. Si r l ;$> r 2 

(voir paragr.'\phr 1.3.1 ,du chapitrE' 1). \p:; lolr('trous injecté.'; dans l'Hot pal Pêlectrode 
E2 quittent tr(>s rapid(,IlH'nt "piui-C'Î au trl':'C'1'8 clf' la jOI1~:tion .n. La probabilité que 
l'îlot cOlltirtme J('5 110 él('ctrous 11{>(·\'S~aÎ.,i.:'5 pOUl' qu'un trou transüe si t· .;;:: l'fI est doue: 
(;)ff'sql\l'I flIlU(·. L'injectioll dps trous '7'>t alors fE'tard{'(> jusqu'à ct' que \. ~ t'h(O) (Eqn. 

1 Dans (.t' cas, l1njrrtiou du ngUl~ él!.'Ctron pour l' = 1"(71(1 - 1 -4 no) déca!\! suffis.'uument IfS nivpll.ux 
~ pour quI:' 1(11) tr0uS p{'Ilètreut dl\lli' l'ilut. La tallSion de seuil \ '~h coülcidc a,ec Fe (nn - l .... nu). 

2Dans ce cas. Iïllj<lrtion du ng1nt' l>l!'rtron pour l' = \'«110 - l .... no} Ile décruE,> pas slIfUsanllllent, lœ 
civ(>l\.UX [~ pour quI' I~ tro\J.~ 1J{'ll(>tn·i\t dau!> l'dot: éh r .. 'iltt' très Jégôrf>,ment supérieur il !~'(no -l.no}. 
En altg.ll1ent'l.~\t un peu ln polan'ttltioll, k" trous trwlSitf'llt, llVdllt qu'un (uo + l)huc électron M pêJ.lêtr~ 
dans l Hot. 
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E,2)~Iàrs(lîlclestroiïS pettveutenf111 tta,t1sÜerdans Pilot vIde (volr paragrapho 4.3.1). DéS 
~xprnss10~lS sitnilt\it'(>s. PèUVê11tê{;rè établièS pOlir l~l! et: Po li polarisation li.êgati.ve. 

iE~2· .... Position des pics de conductance 

. ',oMSCC l?(\'rugl:(iphe:, n011S c'W(!ulons Ji} 110s.ltiQudc tons les pics de cotld:U.cti,Ulce à 
1>Ol~\risâtlOl}J)()sitive ê~ nêgative.<Ic.pl,titirdèscêll(;ll:giesde·ttansitiOl1ê:{Qj g.t 1) e~Et{q-ljq) 
;:(Çllfiplfre 4: ÊqriS. 4.i). Nous distlngtlcroilS lesplc.s d~add.iti()Jl des pics d';e~dtatio.ù. 1\o\1s 
~St\t~p(}S(niS(lUe Püot est vide à polnrist\ttÔll nulle. Le 4iveà.u de Fermi ê 1 est donc dans la 

··W:nde .iùtetdttè de qutlSîpnrticlllcs de l'îlot (EqIl. 4.13). 
',',." ".,' . . . . ' 

P'qlati$ati6n Vposîtive 

. Al'Hlli~Hsatioi1 positive, le nivoaü de Fermi -e 12 So 1'Ç1pproche des niveaux do ba.nde do 
~Qi~dli~ticil~~f! tandis que le Ili"veau de: FCl;mÎ EI.$\'. ra.l1proche des rriveam: de bandes de 
v~t\i.ùcest., L.es électrons {rc$p. les trous} sont douc inj~dés dans l'îlot pat Pélectrodé E2 

-ff~WPi; l~~Jeétr{)clc .El) •. t:u. êlQct.tOll: P(~lltJ.f;a,nsiter sur 1~ tûveau€1 dl1.l!s l'Uot l>ortant la 
icli~rg:~s~ desqllC êJIj 2! éf{a, Il.f 1), S(}ltlïpur~ 

tli trou :peut transiter sttr le niveau sfdàUS Pllbt pottant la charge q dès qll~ ell ~ 
.èt(g -lta)f soit pour; 

(E.O) 

·eh Plt! dë I:onductauce l1'-apparaît à h\]?oln.tîsatioll E.5 ou E.6 que si l'état de dnl.(ge 
htitial q est accessible3• t'n état de charge q = n > 0 dotmê est accessible dès qu'il est 
pOh'SÎble <le- remplir les n premiers lliVëaü..-xE~ avec unflleetl'on (sh ~ :;1 (n "'" l, 'Tt}), soit 
clê.1 qJle; 

(E.i) 

:l)~mê'1llet· unêtat de chargl' lJ = ~1) <0 clontlé e:st acc~.ssible dès q\l.'il est possible de 
tètunlit lésp premiers nh~éktu~ e? avec uri trou (s fl S S;(-1)l -p + 1)), solt dès que: 

(K8) 

't:=ll p.ic dl:! eomluctunC:11 tùtPPMait dOlle Aja P"llati$ation E.5 ou t.a que si celle-ci est stric­
tnn){~nt ,supérieure à la polndsatkm E,7 (pour q =::,n > 0) ou à l:l poJatisatiçm E.8 (pour 

·tt =: -p < .0). Les polàtÎsatiO!ls E.i' ct E.Sfofllleut llll sous èllSêmble de ft.fi et E.G. Les pics 
decoI1ductt\nce am;; polarisations :8.7 et Ë.S sont des pics d'addition qui cortespoJ~dcllt il. 
fille' transitioll t'ers lin llouvelétat (r(}ëh~fgt1 itqll\ Ji'êtait pas ~nèG!'e acccssibleà rîTot.·Les 

, ~Qft'~~ disClussiotJ. ~êilér:alt~e cclle dUpqragtâphe .&.1 .s\Ir 1~ tl.).li$Îon do seuil Vf' pour le transport 
.e9tnT)1ti~ :élcttnms~ttQus. . . 
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Annexe E. Calcul des tr'nSiOT/.B di' Hf'Utl \ :;" et \ -:,h et de la ]Josition des pics de conducta.uce 

autres pi,,, ('" eonduetauf'l' sont clp:; pks d'e:rdtation. qui correspondent à UlW transition 
vers uu rt<lt dr dm l'gr fi qui t'st (J(~jà a{'('('ssihlp à lïlot. Si 1('8 él(tctrons pénètrent les pre­
miers d~us l'îlot par rXPlIlpl(', nOlis n'obsPr\,prOlls qUf' Irs pies d'addition ct d'excitation 
df'4'> {llectrom, taut quP \. < "rh (El}IlS. E.j pt E.7), L'amplitude ff'lative des pics d'addi­
tlOh et rh'8 pÎC'l'i d',.,xdtation dépt'ud du rapport ft/f:./. Si f 1 4 .. f'J (spnctre d'addition­
VOIr ~~hapitr(' l pélPlgraplH" 1.3,2). les électrons s'aC('Ulllulent dans l'îlot el remplissent les 
uivl>aux [~ SW'C'l'SHlfs, Spub Ips pies d'addition aux polarisations E.7 sont \1sibles. les l'ks 
d'excitation Nant fa~hks "oir itH'xistants. Si ft» f 2 (sppetn' d'excitation- voir chapitre 
1 par Ltgraphe 1.:t2). l'îlot pst. vidr cJmqup foi;:.; qn 'un (l!(>('troll transit.e depuis l'électrode 
E2, ~OlIS n'OhSP!\'0I'OnS alors quP Ir premil'r pit d'addition (11 ::::' 1 daus l'équation E.7 
ou de façon É'qliivaJC'lItP CJ = 0 pl 1 := 1 dans \"(>quatioll E,5). et tous les pics d'e.xcitatioll 
associés (q -= 0 el 1 > 1 dans l'é'quation E.5), Dans 1(>5 l'a." intermédiaires (ft ..... r2 ), nous 
pourrous ObFiPl'\'CJ' dps pies d'adclition et des pies d'C'xcitation d'amplitudHs ôquivalelltes 
(voir ('hapitn' <1 para~l'aphl' ~.4,2), Pour \. » ,~eh. Il' sppctrf' dl' dl' {'ondurtallcC coutIel1dl'a 
il. la fois dl'b pics d'électrons pt dt' tfflus (Eqns, E.5-E.6) (voir chapitre <1 paragraphe 4,3), 

Polarisation \' négative 

A polarisation nrgHtÎ\'e, If> niv{'au dt' Fermi ~ '1 se rappwchp des 111veau.x de bandes 
dt' \'al('I1('(> E'~I, tandis >.}lH If> nÎ\'eau tif> FprmÎ f fI SP rappro('lw dps nÎW}lUX de bande de 
eonduction [~. Lt:'!-\ (>\('("11'011.8 (l'PHi> It·!! trous) sont. douC' injectés dans l'îlot par Pélectrode 
El (r(ll~p. J'('!prtrodp E2 J. t" lt troll peut t ransit<,l' sur 1(' niveau E~t daus l'îlot portant la 
charg(' q dÈ's qUf' :: Il S :~' (Cf - 1. q), "oit pour: 

d' ~ ~ (:~ + qF - E - é f ) 
'/ 

(EJJ) 

Ln (>}(>etrou Iwut tnm:~itpr slIr h, nh'('(lU ::~ daus l'not portant la charge q dès que Eh S 
:~(q, q + 1), soit Dour: 

(E.10) 

Comml? Pl'{>('(adpl11mpuL uu pic' dl' eOIl(h,ct:1IlCP n'apparaît il la polarisation E.9 ou E.lO 
quP si l'Plat <if' eharp;f' Înitial lJ (,!-it l:l{·(·pssiblp. rn {>tat df' ('hargp q := Tl > 0 dOIlUf> est 
accessibJ!' dès 'lU!' : 

r\' '5 __ l_(f:, + (II -I)e + ~ - :f) 
1 - Tl 

t.alldis qu'uu ptat df rlmrgp Il ;:-: -p < 0 dum(' pst aecpssibl(' dps quP : 

(' l . s ! (é:; - (p - l)l' - ~ - ê f ) 
TI 

(B.11) 

(E.l2) 

Les pies de ('ouduetan('e aux polarisations E.ll (>t E.12 :iont d{'S pks d!addit~on; lc~s autres 
sont dru> pics d'(·xdtution. 
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,:0à.leul de la mattlcéèt de la COl1stante 
, .. ".'d.' ">~l'·" .•....•... 'd"'>':' '...... .' ..•.. '" . d' .... ,'·ïe.ectrlqu.e '@S nanocrlstaux· e 

selniconducteurs 

~:> :tl~llS'~~~i9 (mn.llXtllnOUSè~1culoll~l.a.nllttrtQêdtêlt!ctdqùe (patagl.'&.phe F'.l); Qt la· 
:(!QustaJl~~ diéleèttjquè effective $ttt (paragrapM F..2) <le lla;lloctlstaux d'tuAs. f\ous utÎ-; 
:1l~()~:~ic~téi,jl)~t le,'tIod~le . d~H~i&ons:'t('1.1,1,CS. dév(iJ9PJlélluç}lapltre3. 

'':~'i''·''··''·':·;;',,:,~~,·;~;·/{.!f.,' ',' ,", .. ">,~ ,'" '~~",' " 

;B.t '~~lcul de .la matriêedjèlecttique 
. ,;--". 

, ·N9Q~·êOlts.idêl'(:)llS \l.ll llaîloer!stal œnu\s i.solé dntis lu y}dq·dont Il.OUS notOl1S Ri (i == 
lp~.t.,Nî la positîon dus N atomest n,v~c Rl = O. Nous SOUiuettons ce nailocl'istal ànn 
pot~ntl~l:«n\t» H(r) cl;q'actédsé par·$èS élétmmts do triatrÎCé lM snrchaque sJtc (vojr 
cha'pilte ,5 pt\rligrop.llc 5.1.1) .. teilanoàtstal se polarise ct crée nit pote11tiel l~ qui écran te 
J~~l.evqtcJi~iel êcnmtê (pQtenti<.\ltotal) ~F = 1'~ + l~ s~êcrit ; 
','< . . l";:::: e-

'
1'1 (F.I) 

,'Y~et;'v~;d~.sîgMnt.lf:S 'Vecteurs des Pot~ilt,iels. Vietlfoh et e (',st la matrice diélectrique 
,(lu ;UilJiqcrlstaLN'ott.t; UC:lPU$ intQress~rqns qU.'â la coutlibntîon êlectroniquen la tllatncë 

:'(Îtélec:tttqdetla-!!QuttÎb{~tiOn jônîquO' étMlt,bë~nc01il),tn()i'nsSèilsiIJle atC(!onflttqmel1t. Kous 
:~4l1cU:lotl$la;cpntt:ibutiQll éleettQuiquedans l 1approÀ'Îination RPAl, au premier ordre en 
p(!tttJ.rbtit:{(Ut.~{l-4I~ .1epo.tcÎlti~) total1l1n()(UftéJlîd.~ïlSi tê·ê1eatr(lltiquecla.il5 lô na 110 cristal 
et ,illd'lJ!t'ùudèluu:ge de polarisation ~Qi,sûr clütttuè' MOU1(4 qui se met au prêînierordre 
~oMJ~fQl:!ll~ {s,·Ql ; 

.. ' . tQ t;:XV {F.2) 

;;S4'~~~:t~~éÇtèUt dCS~Qi ét X cst; ltl,matr.ice de, })ç)I;ms~bî1ité éleCtronique du lHi.IlQérlst~t . 
dOIit tU)uS ,d'armerons Pexptessioll à. la- ti'1jde co paragraphe. LE:'s charges de polarisation 

;,~~ÇJ,f ,d'~llt; ~U)ntejltiel }p ! , . . 

l~ == C-1tSQ =:: 0-1"V ..:. C",,"l X('Vi, + 1~} 
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Anne:r:e F. Calrul de III matrice {. .. / diélectrique de nanocr1.stœux de semiconducteurs 

C··l est la matricp im'prsp df>s capaC'Ït{18 du syslf>I1lP. CI~IQJ représente le potentiel créÉ' 
SUl' J'atOl!H' 1 par uue ehargf' Q) pluC(lt' sur l'atolllP j (voir chapitre 1) Eqns. 5.5) : 

:\OU8 poU\'onb ais(>1I1P!ll trouwr la solution auto-c·ohérent.e clf' l'é>quatioll F.3 : 

d'où: 

1 est la llIat.rie(' iclplltitl>. Par identifkatiull av('(' l'rqlllltion F.l. nous obtenons: 

(F.4a) 

(FAb) 

(F.u) 

(1".6) 

(F.7) 

La matri('p d(· polarisabilit{l \ SC' ca.lcule> au prpmier ordre en perturblltions il. partir 
des Mat:-; proprps ~.~: pl 1,':, du nanoc'l'istal isolé. ~Ol1S d('veloppol1s 1:~ pt lf"~ dans la base 
des orbitales atollliqllC's (Pm qllP nous SUppOSOllS ort.hogonal<,s (voir {:hapitre 3 Eqn. 3.3} : 

(1".8) 
lU 10 

Pour obtpnir \1)' nous appliquons Ull potputi('! arbitrairC' 6\ ~ sur J'atont{' jet llOUS ulct1~ 
Ions Ir!; lIouwll('fi fonctiolls d'oudps I.,~t ail prC'mipr orelr!' Pll IJ<>rturbatiolls, Ensuite, nous 
cMveJoppons ail pl'f'mip)' orùrp en dl; 11\ v~lriatioIl 6QI de 1.1 {"h~irgr-' portê(' par ratoflle i : 

'Cl - _ ' ('"' 1./11 12 
_ "1 JI 12) Ô':I~- (~(II.IO ';;:;:(rl.ltl (F.9) 

où la somuH' sur 11 portp sur tous Ips Nu~s o('('up{., 1,.'~ t)\l V~' et eelh' bar Q 5111" tout,cs les 
orbitales dp l'aton'~ !. En ('('rivant \,] = lQ,j6\ :1' il Vll'nt final('ll}Pllt:/ : 

(f.lO) 

La SltHllmp sur 11 portp sur tous \flS Plalh oecupés t..'~, ('t c('lIe sur m sur tOllS ](:!l:l états vIdes 
~f,:n, Le> caIru! d( la I1ll.l trÏt'p d(>b polari~1I hilités, très long. n' t'st poss! ble que dans de petits 
naUClCI1staux dl' rayon ff < 1.5 nm (('m'irou 750 atomes). , "-

~Ontl.' pxprl?Rsion Il 'pst valablp ql\(I pour des l'OpfficiC'lIts ('~.j<l et ("ua r(>(>15. c'est li. dirE' cakllll>s sallil 
tenir r.ompte d1l ('ouplngl' spin ·orl)]tc. L.a dégènéresc('llc(' d~ spin est. Îlu;!t.!$(l dans le préfacteur del'éftuatiou 
F.m 
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F.2:·,}j~léuI cde laeoll~t4fitèdi~ledttique 
",::.:;", ' 

Nou~~hétclion.4 Ïllaintenllllt ~\ vetH'iêt s$ilcst possible de modéliser uu nunocrîstal 
,·(e~JAs:r>j.)t' uJle~pb~m dEi rayonRri. ut>gécdlls.~@te diél(!ctrique Off(?cti\'c Sin (modèle 
·~i'Ç1as$tq~e~ï •. N6tl.$adrn(Jtt:Ql1s que le.{"i'aYQn diêlêl!trÎctuê' Yt Rd d'u uaüocristal puisse être 

'l,ég9r~ttr~Ât$tip~r1êlü'au ra~'oTi. géonlêtriclllo R - d/2dênni par .l'équation 3.9a du chapitre 
;$ilalfnl~t~,~l,il\~~ le: mUlOctlstalet l~ 1:td;.r·ge)'a'U,t.:sans doutla su trouver C1U(lJqtte part 
J~Ïl,t~6jadë.rp.iê.té COllclH~ d'"atoU1es d'lIll/As et les atùines d'hydrogène. Kans calculerons ce 
·;·t~yd~;5di~le(;t:rlq.uea\lpar!lgraphe SUÎ\t®:t~. Comlll~ dà~S le înatêrian massift notl~. éctlvons 
~îtt ;,.:..+ 4~itntt oit ê~ .est la contdJ)lltîon électrol\ique à Siill ct AS-kn la contribution 

·~:jgmqqfl:*N9u~SllPIH)§{)rQJl.$ .qwrc~tte 4ètqièt% peus{}nsibleau cOlJliTlernel1t~ Qst identique 
:i\~~lJe.·ai(initêriâu inassif ($1' == 15tlo"l3t ~ = 12.25 dans InAs soit A€ioft = 2,90). 

NQus{!stiJnO!lS tihî î\ pnrtir de ln matriCe diêlectrique RPA du llallocristaL Pour c:cln1 

11.0t15 cilnsldêtQüst1'Ois sltuntioJlS tGSt dtll)S lesquelles nous calculons le potentiel êë~iUlté 
.~\tèc]t\ IllltttlcediélêQtdque dt! uaIiOcdst~lët a-vecle ~ll,Qd~te classique. KOns njuslons.~ 
,;llO\tt.iél1ttjd\lÎ):eai) mi~uxaveq lêlilQdèle:çll.l$sique lCSêl1U\ntités, calculéesatèc la ltlâtrica 
: 'f1î~l~~tdtil1~. C~ trolsslt1Ht:ti<)JlS, test: souli.:: i) J1lulQér:istf.\l SOtuni.s à un. champê,lectdquc 
;':l!t~tf&i~W9Vll1 llptentlcl créé Ï}3.l''\tllC' 41t(P\lroté Jo.caUsé€!· tit!' ceHtte (~llnatmcrrtStnlllt. âiiî . 
\liilféJ,.~i~ler(iê l>àrunc distr1butlon de i:;hatges Cl) lsi1i{kt)/ tri!. 1'\0\1$ dêbl.illQJlS lllaltltenant 
,i·;e}la<:'ihtdU.è($hrois* . .., 
~ ',:" -'. :, ,,,' , "_.' -:,- - ';1 - i~ - '_ ':: 

'. eChatil}l éleçtdt:tUè uniformè 

Nou~soutnettous le T!1:ulocnsta.1 à lltlc'lUlI'nll électriquo ulûformcEb ::;::;; EbJ!~ (parallèle il 
l'il..xe z). n~s.lt' modèle classique1 1echamp électrique ecranté E = E,z, lui aussi uniforme 
~latls 1{,' nftlloCl:istê\'l, "'nut /71 : 

(F.11) 

Le pot-êutle} èb:tssique Vez) """ -E.;tzèst doue linéairo dans le nallOcristal. 1\ous M'ons 
.l'eprês(!tltê' S\lt l.a flg~tte F.lnle 1>ot~lltiilé~r:\Hté V(z)calculê avec lÇl matrice dîélcctriqlle 
, lWA daus Ulï llanoctistal ,'(PIllAsdë rayon R :;::; 1.43 tilfi. Chat(ue crobe teprésente un atome 
(i'i~ldtUlX1 Q~l d'fi~eIlic.t repé.ré pat sa coordonnée z. V(z) (;'.st à peu près linéaire, comme 

. 'le Ijl\eVoitl~btodèlé èlassiqllè.lI :éStii~one PQss:ihlc·(fë· définir uuo cOlis.t~riIte diélectrique 
(t1tecttve ~pout ce problème. A (ict effet,,'nous avons calculé le charnp électrique RPA 
tltoyèll H!i,t:}.sur les atontés d'Î{ldiulll et 'd1l,\rseulc et 110llSaVOns ajusté ê~ sur {E.:;) à l'aide 
de l't'<lJÏntlQù Itll (cu templaçant Et .pm' (E::::}). Là pente de la drQite sur la figure P.la 
€stégatll.à ~aJ(Z +e~}.~ 

N'cms allons mn:intnnantdéfiuit le «:ta)''Ot1 diélectrique :t- R&. du uanocdstal â partir 
·(IC S()UJuPXnèlttdipolair:e tptal P~. C~IUt~ej' se calcuJe aisément à partît des çhatg(;ls de 
:,p~tlini<J.tî6t~d.Q ~ XV' : '. . '.' 

. N 

P:r -Et)Qi,a-i (F.12) 
i:::t 

',pUttëSt .la coordonuêe z de Pt\tolnc iet JQ{ sn cluu-ge de polari.mtioll. Da.us le ï:nodêle 
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Anne:r/" F. Calcul dl' la matri('(' f. .. f cliélectriqw' de 7UL7/.0Cr1statLX de Hemicorulucte!L1's 

-0.1 
(al 

.. 04'----~---~--~-----' 
-1 -05 o 

liR 
Oi 

.ur--.....-;:=:::::::=======::r:::==:::;, 
1 

+ ('OlClIUcl matnce dié!reIrtqUf 1 
Pmcnucl da~slqtle 1 
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0 

+ 
.: 
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FIG. F.l: (a) Pott'utit'I ('('ranté \'(z) calrulé avP(' la matrice diél('('triqlll' RPA I+l daus un 
JUulOrrist.aJ d 'inAs rll' ra~'oll R := 1.43 mn soumis à un champ (>}('ctrique uniforme Eb :::: Eb~t. 
l'/(EbzR) ('st repré'sf'uté PIl fonction dt' zlR. La droite représente 1(' potellti('j « classique», Sa. 
pente est é>gale à -3/(2 + f;;;) ([~ == 7.72, "oir Eqn. F.ll). (b) Potmtiel écrantê> V(1') créé par 
unC' impuret.(' localis(>(> au ('(,lltn' d'un nanocristal d(' ra~'on R"" 1.43 mil, rruculè> av(.'C ln. matrke 
diélf'ctrlqup RPA !:'t avf'C' 1(' lJIodèlp dllSl-liqup lE;:;; :::: ï.(j!»). li Rule est l'l'présenté en fonction dl:' 
r/RI! (voir Eqll. F.14). 

das&iqllt', la dpllsit(, dt' polarisation p .. -::' -3E:/(-l1r) pst uniformp dans 1(' nallocristal : 

(F .13) 

d'où um' dét<'rmÎllatÎol\ dl' Rd (pu remplaçant E: par sa valpur moyPIUH' (E:/ calculée avec 
la matrice diélpctriqup). HI! pst sup(>rit'ur au rayon gpom(·triqup R du nanocristal d'envitoJl 
uue unit(· atomiqlH' (~ 0.3 A). Coml1H' pr(·yu. l'illtprfarf dj{lle('triqup PIltrt' le nanocristal 
pt 1(' vidp st' sitlH' donc t'utrp la dernière eoudH;> d'Ill As el !pS atonlP5 d'hydrogèlle, 

Impureté 

:\OIlS plaçol1l; um' charg;p « puuctu{'lle » Q =- ( au l'{'utre du nallOcrÎstal (par exemple 
une impUl'('t(~ ionÎs(>{'), Dans 1(' modt'le c·lassiquC'. le potcntiel {>cmnl{> ('rép pal' ceUe charge 
s'écrit 13,81 ; 

si r -= Irl ~ I~ 

(F.14b) 

!'ous pouvons intprpr(itpl' s{>par(>!lwnt !ps d('ux t{'rtm~s qui COIL.<;tituput l'équation F.14a. 
L'hnp\ll'(>té attire !t'li é)(>ctrons dp \'al('n('('. 11 Rf' forme autour d'pIle un pic: dans la dansiH! 
électroniquf' dont Ips dim(,llsions raract{'ristique.s sont dp l'ordre' cl!' J'angstrôm et qui porte 
la charge (Jp = -ell - 1/:;~). ('l'np-ci pst transfl>rpp d('puis la surfa('(' du nauù('ristal j 

laqueUr porte la chargE' (Js :::: -Qp. LC' pn'mier terme ùe l'équation F.14a correspond au 
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'~bte;jtte.tCfMlJI1i' P.impureté 'âè.rt(ntéê:!p::g::l~s,élel!trous de \'fÙeuce, qui S~ comporte connue 
,imudiftrg(! è+(Jp ,::= eftr;:. t~sect)lldtetitièbiliteSpOt1d au potentiel crée par les chat'ges de 
:l)pJ~tîsation distribuées 'Sur la sl11:faC'rt, lA l\~xtél'iQur du nàl1ocristal, F(r) est le potentiel 
~fM'(l@s 1~ vlqepnl' la cil~rge tot<)le,Q~e +Q" + QIf =e portée le na,nocl'iStal (Eqn. 

;:F~14b)~ :Gllliatsons iottcs1 nous (lè,i'NoÏfs,lffpotent1e[tt JiÜ » l'b cré6 pll1' l'imporêw sous là 
, !ot:lfie5.5Cchapitre 5), et llQUS cniculQllslè l)otentie1 éC,!:ànté l' = Cl "b a.vec la. huttrÏce 
,qtêl(l(:t~iqU:I;lR1?A.,NQ'ijsajustOus$~ ;POlir~cptodiltt(l:<)Ù lllif.!uxil ce potentiel,1tvèc S~l fortue 

;,çl~S$l<luè!dêdl1ite des éq'llltiollS F.1ii. ' , 
, ~,'" , • { < 

',0.::; :~,,,":,': 

"* c. Cl' (" l ) l'î:;::~+- l-~', 
, tT::;Ri Rd ' ~ ',' 

(F.15a) 

"IT e. R > R' 
l'i::= llt 51 i _ d (F.lOb) 

v:uc fols,<fU(},llOUS avons obtenu E~, nous ètalculoils ItéllcrJ,tie ,dé Coulomb iutra-atomique 
i,é~t1Jnt~ tI:!t en 11,OsIlut : 

, ," U1' (1) 
Vi= _",a~ +, ~ 1- -,"!Xi" (F+16) 
,6 "R(! eît/, 

,ta ItgurG,F.',,l.h reprêsflIJte le potentiel éCtalitê \l calculé avec la lnatrice diêlectrique dans 
!,·'hn:.'il~~~of:tl$tÂl dtllJ:!S dé rayollR= lA3!1l1lfët lu pot(fntlol classiquo calculé CJ1 ajusttUlt 
'~~~t;pLv Ljàëcotdc.~tt:\isonrlablet mê;rri~si dos dévÎi\JioI1s plus irnportantes peuvent 
.;4.Ppm:âltttfa.u YOisiIHlge Immédhlt de j!inlpureté. Quel ,qua soit le rayon des nallocristaux, 
~)ôllsti(ntv()jl$: U!t N 2 l)\f pour In et U!t ~2.25 eV pour As. 

:01âtriÏ>qtion de charges en sill(i.:r)ll' 

'IhtÛS l~âpproximat:ioll de la masseeftective, 111. fouctiond'ollde du Lt:MO dtun ita .. 
nocrtstnl ,sphérique do rayon Rd entouré par une barrière de potentiel infinie est 11'( r) oc 

, sin{llrl'8:r!.)!r(vQir ~lH),p.ittc 5 paragraphê.fj.2)[518~91, Nous tùlollsnoUEi servir de la densité 
tl(H!hai'ges éorrespouctant:e p{t'} == -e.(~(r>t2 pour rêa1îser une nouvelle esthn~ttt(ju de Efn'. 

{,1$:l1liaisObSlottes, noUS modélisons p(rJpàr uue cUstributioüdè charges aton1iquê$ ; 

Qi;;:;; -AiJSilî~ (n}i) si Ri ::::;:,IRtj s; Rd (F.l'7) 

,,'. JtYec il telq\lè ~,Qi ::::;: "'e;,' KOu.Sèmlculbll~JiJpbtl;!ïlîièlécranté F créé par J~1 distrlhution 
d(l'chtltgesatolt)îq\~(lS Qi ct son (jll~l'gîQèleettostatique Ee:':; (Li Qt l 'i)/2. NOllsajustolls 
:~~:l)t1i}Uluelft$uQl'gje ~l~~tro$tatjq\iè ~~~41êe avecJ~ 'potelltiel classique (rJmpitrc û Eqll, 
'5.lu4t J1ot;e 13} soî~ égale.à PénorgîeêJéC!trOSbitttlue Caléulêc avec. le potLlutieJ ru:>A li == 
,~lC~lQ~ " ' , " ' ' 

, 'L~;ialeîJt$ 'de Er,; obttlilueS iWéC clli1C\lllë desttois Tl1dthodes sont rdportêes sur la 
ll.gWuiU dûcl1apitre5 et sout tijscutêe$ paijs ln P!lfagràph~ 5.1.2. auquel nous renvoyons. 

> Mjectcut. " ' ., 

:fj,ë. i!.PV1l 11liI!lwi,'iQlIS l'êc<u1qllàdtfitiqutl t!tltt~' le PQtenUel Classique et le potentiel eakulê avec la 
.·lî;l~tt~li~ tlrêlCétrlètue. 

~. '. . 
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A rm,e:u' F, Calcul dl' lu matricp f. .. / dipLectl'iqtu' dt' narlOc'f'"L'itau:r de semiconduclem's 
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Annexe.G 
'-, :." . ,,' -'," .' -~. 

Rêsolutiollde l'équation de Poisson 
avec la métllode des différel1ces finies 

!OàllS 1::ette allne:x:~~ llOu..c:; I>l'éseutol1S (paragtàphe CU) hl méthode des différouces finies 
qjll )i(.lU$ a se.tvi â résoudre l'équatiou de Poisson dans Ulll,! coufiguration pointe-îlot­
.l~hstJiUêàliste 11]- Nùus discutons ensulte (parâg~aphaG .. 2) son applicaUoIlaux liaîSOllS 

':torte$: •. 

G~l La llléthode des différences finies 

G~1.1 Prillcipe 

Noùs considérons un système qui possède un axe de sYlllêtrie cylindrique (a.xe z). 
·l\"QU~ nqtons (:tt1h z) le$ coordonuées cnt-tésÎellll,es (,1 t1,lJ1, ,point M et (r, 0, ~) ses coordolluées 
ëjdmtlrlques, a:Y{ie l' = Ja..2 + y2. La denslt(~' de ClÜlrges p(r, zj, la constante diélectriquê 
etr, z} et par conséquent le potentiel électrostatique V(r, z) au point 1,1 ne dépendent que 
tleTetd~ !. Dans Cl\C; (;onditioll.s~ PêqQn.tîoll da Poissoll s'écrit l2) ! 

(G.1) 

:&n outre1 le vecteur champ ~l(?ctl'ique :seM) au point M peut se mettl'[1 sous la forme: 

(G.2) 

,1l,.f~ll1::: COS (). X+Shl 0 y est la vecteur unît,aire àssouié il la COOrdOnltbe T du l'OInt 1\:1 daus le 
trièdre local du système d'tl..'(,'S cylindt.îqlle. r\OU$ cherchons li résoudre Péquation G.1 dans 
un dOlIlàhre 0 5 f ~ 1'ma.'Ct Ztnln $ Z S ZJl1I1.lt" avec des conditions aUX llmites appropriées à. 
lapê:r.iphêrie de (:e domaine (voir paragtaphe G .. 1.2). Pour ce ra, nous allons remplacer les 
cltS"tivêés:partiel1!'!$. qui apparaissent. rlarlS cette équation. par des différences fiIlies calculées 
sut UI1 inmUage rectangulaire non uuifortl\e. Celui-ci est obteuu cn découpant l'a.xe r en 
ft l~tetW,ll1es [rhf't+l]t avec 1'0 ::;: 0 et ru ::::: t'maxl et raxe z en m intervalles IZj~2)+11! 

. il\'eC tt) =Zillib et Z'rr, ::: Zalll." > Le maillage utilisé pour résoudre l'équation de Poisson 
dans la <:onngJ.u:atiou poillte-.îlot .. substrat cie la figtlre 5.8 du chapItre 5 est par axemple 
teptésciltê SUr la figur(l G.L Le potelltialêlectrostatique V(r, z} est caractêtîsê pa.r sa 
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Annexe G. Ré,solution de l'équation d,. Poi,qson aver la méthode des différences finie.s 

-10 -5 o 10 
x (Dm) 

F1G. G.l: ?\laillagp utilisé> pour ('akuler h' potentiel ('leetl"OstatiquC' dans la configuration pointe­
ilot-substrat. d(· la figul'P 5.8 du chapitre ,) (n = 120. m := 125). Il s'agit d'un agrandissement 
du voisilUig(' du Iltlllocristal. ](' maillage s('tendant au drlà des limites dp la figure au dl'lSStlS, il 
droite (lI Il gaucl!t'. Par soud de lisibilité. urI(' ligrH' sur d('uX SPUIt'IlH'ut Et Nt' représentée. 

valeur \:) = "(r" z)) l'Il ehaqup « nOPlld » (r,. =)) du maillag(>. Lu tonstantC' diélc(·trique 
é(r,:) est définip dans el!ac!lH' « maillp » Ir,. r,+d x [z)' z)+d. Elle est uuiforme dans la 
maillp ou prPlld deux Vall'!m; diff(>r{'utl's ~ et f' d(~ part et d'autre> d'une de.s diagonales 
(voir Fig. G.2). ('<,Ul' rppr<lsrnt ation dt' la constiUltp dif»('rtriqup pennet Ulle tH!.'! grande 
souplpssp dans la dpsrriptioll des intel'facps {'nt n' les mutfriaux. La figure G.3 repr('Sente 
le \'oisinagp d'ull IHwud (rI' zJ) du maillage . .-\ chaqup lIo(>ud {'st associé un « êlérm'Ilt 
M surfu('(' » l'(lrtat1!!;ulairp ABeO qui paSSE' II:' milieu des s('gm<'nts l'pliant CE' noeud il. 
ses quatre pl'('mif'r~ voisins 1<' loug dl:'s 1tXPS l' Pt :. Of' façon gl'>n{>mlp (cf. Fig. G.2). cet 
élément <if' sllrfarl' prut (li l'f' dr('oll1jJosr pn huit zonps ehacllIH' eame!l>rÎs{>e par sa constante 
di€>h'etriq1l(' "'1 .. " "'~ (qui 1H' sont paJ' toutps n{>cpssaÎl'<'lIH'ut dHf{lff·nte>s). Pour discrétiser 
}'(!quatioll dt> Poissoll. nOlis appliquons \<> théorème d(' Gauss sur If' torp ('ngelldré par la 
rotation du )'pctang]1' .-\13CO autour dt· r~L',(' ;; : 

VI:(r,:)E(~l)l = -lïrp(7·,:) (Eqll. G.1) ==> ff t{r,.:)E(~l)· dS().t) = 4rrQI) (G.3) 

Lïnt('gralf' jJortp sur la sllrfac(' oripntl'>r du tOI'(, pt (J,) (><;t la chargl' ('outeuue par œluî-ci. 
En supposant quP l(' champ i>!C'ctriquP E: (>$t unifornH' sur les SC>gUH'llts AB N CD. et 'lue 

FIG. G.2: La {'unlitantl' dil'lprtriq\JI' I?'lit ulliforllll' daus chaquE' IllIli1lP h, r.~d x [Zj,zJ+ti ou 
prf'lld df'UX valpun; diffl>tPntl's [ et f' dt' part pt d'autre d'UIIP ch'S diagonales. 
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h.,. < 

,',(J.J; LtftniàwJedes diffrjt'encas finies 
.. ( . 

• 

c 

• 
"F,!q.ct~l bfl;,xêCtallgla AnCDpass\) l'âfJè nritrel~:,;déS'sé~llf;!1lts,qtÛ relient loJ1ôeud (rit ~J) (au 
:ê~Jllret~ ::s~gp~\~~~ pr~U)i(!r~-Voisitl~H:h~l~;:d1r~ctiQ~ 1'ët~ .. C~rQct.àpgle petl,t êtrQ dêco:mposé' 
'~t lnltt ~OfièS·cll~cttlte cara6têrisM, pnr$iïciJfl$ti1t1JêdU~rêdtl'fqtic ël, "'! ES,> Les équ,atÎolls G.S., 
i~!,,9.s0~~ql?,~dh~~,~n,~pnlltj"HtnJ letJl!lôt~ro~çl~G~II$S;:S1tt 11:1 tore, @geudrê par la rotation dit 
~f~twl~t{!aaePi~-Ut.P\1t'4G l~a.!{ë::; , ".;, "':,' :,. "," ,', 

'iJ$~'aîl!eiil<jlltiE,êa~ U\itllit!u~$iltliis;~t:ll~ nc ~tùA, il vieJlt j 

'" 'Z 'l." ," ,,'" xr[r{-tt - rrJ[i,tJt(-Tit'Z;i+l) ""'e'6~~(ri~'~$-i}}+ 
'1rlrr - ri..,!} {s2Ez(ri1 z;,+!} ,.... ~f)Ez(rü Zj..,.!}}+ 

'it{Zj+i - Zi} [eS1'i+i Er (r.r+i î ZjJ"'" E'â1'j_lEr(ri _t, Zj)) ~ 
", , ,7tfZ} -Zj-lHEt711+iE1'(ri+!~~j'l~t4tl •. +Er{ri ... itzj}] Li(JiJ (GA) 

1'~i:= ~(rt+nH) 
1 

Zj+i ::: 2:{,!;;j + Zjfll 

(G.5a) 

(G.ob) 

sont les CQOI:dOl1uécs des milieu.i: des sC{,'l.J1è1lts reliant le noeud (ri, Z j) à ses voisins. Ensuite, 
tiO.us bfr~ctûO)IS un dé~cloppetnf.!llt. liüûtè au llrf.ll11ier ordre du potentjcl pour calcnler le 
champ: électriqlle $\11' les ,difféTentssegimmts ~ 
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lit, ~ ''t ... lj, 
iir r-.l 

lii - l'ij -l 
dzt-l 

(G.Ga) 

(G.Gb) 

(G.1) 



Annexe G. Ré.'iohtlion d" l'équation de Po'issorl aVl'C {Il métJlOde d('.~ différe.nces finies 

Eu inôérant G.G dans GA. nous obtc'noJls finalpllH'Jlt l'<lquation suivant(· pour le llof'ud 
(fi, oZ)} ; 

où: 

l 
117}.1+1) "" 1I'r,+tk8dz] +E7dzJ-d-l-: 

Ll, 

1 
(lI);' -Ij ::: ifr,_ ~ (ë:1clz) + f4 dZj_ d -d' 

• 7 ,_1 

fll),l)+1 == ~{ê:dr, + r,_~]drj_1 + ::t[r, + rH~]dr'}d: - ~ 

(Jt).lj-l -= ~{,:r.[l'l + 1',_!]dr!._1 + =0[1'1 + l',+}]d7'i};--1~1 
- .. ~)-I 

U1),I) ::: Cl') ,1+ 1) + 'l'J.i-I} + a,p;+1 + a'j,lj-l 

(G,9a) 

(G.9h) 

(G.!k) 

(G,!)d) 

C.De) 

Si nous supposons qur la dpllsitr de> dmrgrs PI) = p(f!, 2)) PSt uniforme> il l'intéli('ur du 
tom, alors ctl) ::":' {J'JO,) Oil : 

Hf) == ~{h + 1',_ ddr'-i + [1', + 7',+d dr,}[(iz) + dzJ-d (G.10) 

est h' "oluIlIe du torr. L('s équations G.8-G.1O restent \'Hlabl!'!; Ir long d(' l"aX(l de symétrie 
cylindriqll(' (7 -::: 0) (>1) rlirninant tous Ips tprrnps proportiol1lH'ls à dr'_1 ou à l/drt-l (avec 
en partklllir}' Cl,).l \) :c; 0). :\OIlS allons maint(>uant dis('utrr I('s c'onditions au.x limites 
appliqupps sur la p('riphrrir du domaillP pt sur !PS smfa('{'s m{>t.alliqllPs et la résolution des 
(lquat.iolls G .8. 

G.1.2 Conditions aux liluîtes et solution des équations 

rour r(>soudrr It'l'\ (lquatio.l1!-î G.8. nOlis d('\"ol1s appliquer dc>s conditions aux lillljt<~s 

appropri{'ri) fillf )ps 8urfac('s mMalliques ('1 sur la pèliph(lrip du domaine maillé. 1\01.15 
pouvons soit imposPI' la ra)('lIl' du !Jot('utir) (conditions aux limites d(' Dirichle1,) , soit 
imposer la composautPl1ol'male du c:hamp é)(>C'triqlw (conditions aux I1mit Ils de l'\(!Umanll). 
l\ous allons détailler par (,Xl:'lIlp!p )('$ {'ollcHtions aux linùtps appliquél'S il ln strut'turr d(' la 
figure> G.1. A l'illtériPllr dp la pointp ST~I pt SUI' la surfae(l supi'l'i(,Ufr Z :: !mll.ll. du domail1e, 
nous imposons \;) -= l'(I',,::}) == O. :\ous dp\'ons douC' choisir Zma.r suffisamment grand 
pour qut' If> li. plan dt' IlIU.'iSP » ;; ::: Zmax Il'ait pas dïnfllwlI('(' signifkath'(' sur le potlmt.iel 
élettrostatlqll{l daus ll' IlHlloC'ristaL Sur la surfac(' inf6ri(lure ;: == Zrntn du domaine (substrat 
métalliqup). nous imposons \ ~o == \. (1',. :0) ::: \'. oÎl , ' esl la polarisation appliquée. Enfin, 
nous imposons Et =- 0 pour l' ::: t'max. i.e. nous supposons qut' loin du nanocristal V(r, z} 
est If' potf'llt.iC'1 l>!(-'('trostatiqll(' ('l'Pi> par la rapadt{· form(>(' ptu' ll'S plan" Z ::: Zmln et 
Z ::: ZIlla.x' Comme pr(lcMplIlllH'Ilt.. !lOUS dpvol1s choisir l'/I1ax suffisullun('1lt grand pour que 
cett<' hypoth(\S(l Hf' rOHlIH'OJllPtt.P pas la pr(teision dp la solution. ;\OUS aHons mnlntenant 
expliqu(lr eOmllH'ut :l1té>grpr ('('5 différentes couditions alLX limites drulS Ip..8 équations G.s.. 
G.10. 
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, '.' 

1'fi,fZj+l 
.. ~ 

A 

'9Q~dl~tQnsa)ix limites de Diriçlllet 

FIG •. 0.4: Pour imposer une tondi~Jf'll atlX 
liluites de NettuulIllJ sur la. surrat~ ·lât~ralè 
r,~ ~"ir1il:lI: .aIl dQluaÎll(!, nous .àVpliquoirs le 
tMorèlUèl d.e Gauss sur le tore engeudré par 
la :rolatio~l du rectangle. ABCOhnttbur de 
Pn.'e ih avec Èr ;;:; 0 sut lesegmt!nL DA. Co 
tectru.lg1e pnsse par lœ miHeux des segmeilts 
reHàùt lù l\o(!ud' (t"th Zj) à nes troIs voisins lô 
JOtlg des ~es r e~ z. 

.:.,t($t!{;itidJtlQUS aux Ihnites de Di.r1c1î1ei sont très faciles. â <l.ppliquér. Si le lloteutlel 
;.l~i ... ;tAl\jiMnd (ri1~--tJest,.5xêplir ~"el.hl)1ei l}é{!Uatioll 0.8 PQ~r le .noeud (riJZj) dévIent 
isimpl~lü~il.t ~. . 
"' , " .,' 

(Ci. 11) 

·~b Qf,i!::;;·(C1iJ)îi-j1i.eJ-l)/(41l') est la.\{ charge effèctjve» ramenée par les conditiQlls aux 
'Ui\ti1~sdc' Dirichlet. 

09né\ltlQns alJ~ limites de Neumâllll 

.··.·.j~Qtm,lmposotJsE,.(rn ~ rmn~$i} =0 SUu ltthurfacc latéraler .= 1'mu du dOll1airte • 
.Pour irUêgt(lJ," tes eonditîons aux ljmitesdans les éqmltiollS G.8-'(:.10, nous appliquons le 
tl1éot~!m.~ (le G~nss sur le toreengelldrê par la l'otatioït du recta.ngle ASCD de la. figure 
G.4' 1,111tpur doJ1a...~G ::, avec ltr == 0 sUl'le segment DA. Notls obtenons alors potit le noeud. 
,7"lb~j) 10$ êq\latiolls O.8-G.1O, où tous les termes p.roportionnels dru 011 l/tlrn ont été 

·êlInili~es ttwœ notaulluellt a'!;l.rt+lJ ;:::: 0). 

Résolütioll dèS équations 

... '. }~~êqU<lttol1S 0.8 et 0.9 pour le~.po~elltie~s l'~3 inconnus (ceux qui n'ont pus été 
··lrol)()s~'Var des eonditiol1s l\.tlX 1imitl>.S'de Dirichlêt) péuvcnt so mettre sous la t'othle : 

(';.12) 

.:-où,A .'~'i. l~ matrice (symétriquo) deS 1X:iJJ;li Y ès.t levecteut des potentiels l~j incoJ1nus~ 
Qccluî (te~ charges Qij et Qr celui de~ charges effectives ramenées par les conditions alQc 

lh;r1itesdê Diric.hlet. Cc ~rstème linêair(!, est résolu à Paide d'une méthode rle gradients 
. tbnjllgt.ïê$précondlUoilUês avec une d(,'coftlposU;iQIl LDLt Incoluplêté de in matrice A. 

1NOusp(lu\"Otl$attribu.er Utl numéru à chaqn([n~udeti les clnssaut par eXemple l1ur lignes: (ro. zo) == 1, 

{vl.,t(\l ~ 2* .. 't (Tn .~o) =: n + lt (ro. Zl) :5 fi. '*" 1lt ... ,{t"h an} =: N. St toutes les ligues Bout complètes (te 
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Annf.xe G. Ré.~oluti()n dl' l'équation de Poi.~.'1on UVPl.' la méthode df'~'i diJJérellce.~ finies 

La pr(ldsioll d(' la solutilH~ d{lJ)('Jl(I du maillagp adoptl>. Lp maiUagp doit (ltre plus dense 
là où 1(' champ é>1(·!'triqll<' est plus important. ('OIl'IIlf' par pX(-,lllplf' entrl' \p pointe et le 
lIulloeristal 8\11' la figurf' G.1. (lllPlqlH1s !f'8ts si m plps (mlIl pan>r des maillages différf·lIts ... ) 
pernlf'tlpllt ch, s'aSSUH')' qllC' 1<> !Jot('utid a roU\'prgè. 

G.2 Application aux liaisons fortes 

.\ous UOtOU8 Rk ('t Z" !PS ('00rdOIlIl(>('5 c,dindriqups r pt :: df's atolTlf'S du wlllOcristal. 
:\OlIS voulons raie der 1<' potpntif'l sur sitr \ h ::::: n [ho Zkl rr{>{' par une distributioll d<> 
dlé1l'g(lS atomiqups (/1: qllPkollqll<'. !\ou~ c!('\'ons à eN ('[(lt répartir \(':) Qk sur les différents 
noeuds (ft. zJ) du lllaillagp (i.l'. dÉ'tennir)('r IC'S Q,)}. :'\OllS modNisons pour cela hl <lemdtlt 
de ehargps sur l'atol1lP k par la fC1uctioll : 

où: 

" (r - Rk) ( ~ - ZI') !h(r . .:) == of -.l- f ~ 

f(.r) -= (1 - ]'2fJ si /.1'1 S; l 

f(;') == 0 si 1;'1 .'> 1 

L<, ('opftiripul 0 pst calctIli> df:' sortc' 'lUI' la df>IlSit(· gd r . .:) soit nonnp(' : 

2;r If rgJ;(r ::.)dl'd.: -= l 

(G.13) 

(G.14) 

(G,15) 

~ <,st aju8tP sur l'l'xl C'llSÎOIl dc's orbitalc's atorniquf's dE' la rc'férpl!ce 131 (.l = 2.67 A pour 
ln, .l ::::' 1.98 A pOUf As pt ~ = lA .\ pour 11). :\0\18 caleu\ons ensuit(l 1(> rceollvrement 
Sij{k} E'Ittre> la densité !Jdr, z) pt la 8urfH{,(' {>\{>mmtairr assoei(o(' à chaquf' l1of'ud (rt, zJ) 
du maillag(' : 

(G.16) 

qui t1'r'st pus II' ras dl' la figlm' G.l paT PXPlllpll' rar Ips t10PUd5 appnrtl'n<Ult il la puint!' STM sont l>liIrûlIês 
du systPlllf> d (·quutiom'). alors la lIIatncl' A = [II,.} J aiusi fJrdotlll(o(' l'St « fH'ntadiagomùt' fÈ'gulièrc: ~ : !(!S 
éléIlU'tltR non uuls dt> A sont r{'parth>s sur ln diugonall' principal!' pt sur quatrl' ('()-diagom\les parallèles 
â la diagonnlr priudpal(' (d('ux au dpsslL'i, de·ux PU d('S.'Ioufj). Dans C{'!> t'onditioIlfi, 1(' facteur L dl' 1.'1 
dèeompo:ütiolJ LDL f inromplé>tf' (aJlIlPX{' (' paragtaph(' ('.2) ~(l simplifiE' SOllS la fOflllP : 

/,.1 0: l 
IL 

IL) = -/ •. ) si CI,.) :;: 0 (lt l,.; := () sinon (1 < jl 
( J.) 

Nous !lotl\'OU:; donc ('('fin' L DL t = JI D 1 ;\/1. oil JI = LD : 

111" = d, , 

m .. ) = (J •• ) si (JI.) :/; (J {'I m,.} = () sinon (1 < jl 

11 OP L'lUI dorl<' C'l1ku1('T f'I stoC'kf'r qu(> lu matrir(> D! Bipo qUt' la matrirf' il CIl' soit pas l)('madlago­
unie régulièrp pour UIlt> eonfigurati()n pOÎutp-llot-subslrat quelronq.jf', nous avons quand mêtne utüis{! Ùl 
dllcomposition JI D 1 Mt prt'>C'édf'llt(., qui r{>St(l trôs (>ffi('acl'. 

1_,,> 
1-



'·~L'in,fé~a16portesutî~~lÏ·(at:.Qdürq~i~ngl~AtiGo·<l$S6:~~I1Ü tlOeltd (t'h z;) (voir Fig. G.3). 
;jo~~.1:~p~t.tis~\')ns lacitarge Qk p!)rté~'J>ât IJatome k sûr les lro(~uds (7'h ~j) dn mailla.ge 

.I}~Oportiol~iib11eÛlent al1.'t 8ij(k}. Si la dfstt:ilmtloll do <charges atomiques .Qk n'a pas la 
.~~l.~:t~e,~yl1Pc~tiql1éijes$atg~ Qij::fÙ9:si obten~~ss(mt tum « Inoyeune » des c!l<uges 

"âUü~rrq\ib~:al1to1u:'de Ifaxéz. néciptQq1i~tl1,(îllt, :IlOu~,calë\th:üis le potcIltielsur site tlk en 
:cl,f(!etlta,t+fla,l;îl~cnlled~PQt\'Jùtiel~ Vi) $1,1l: chhqu~ lloeud p()~ldérée par les reçouvrements 
,'\qttjfhl • .ti\:.irblH~ttOltt1k(I\!t)tb()1$lQpel'rri~t4~ Ca]ctilév;(Ulalytiqueme:nt les Îlltêgrales 0.15 ct 
":0:.16') ê!olttr1Ûremeht à une ,densité gausslènnepar e-x-elnple. Sans êtro très compliqués, ces 
>~e.à1:c~ls~on.t tQlitefois· ~sez. fMtidiet~x eUes mcprfl~'lsjrms O:htCl.lUes plutôt « P-llvahîssUlltes ». 
·.Nërus l~ls$erous dOIlcau lcetetlÎ' Întêressé le soin de calculer lecoèfficient 0: et les intégrnles 

(fe reeO'Q.V!fUti,êHt Sl]{k). 
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J11tne:ré' G. Rrsolutiorz de l'ti]uation de POis.·IOf! avec la méthode cle.~ différences finies 
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Armf'xe. H. Calcul des capacité., Cl et Cl 

0.85 0.15 
(a) ----- (h) ---- . 

01.\ 
0.11 -----. . / 

/ Olt ~ ., ... 
,.",//' ~ .. - ' 

0.75 
/ >' 012 

~ / ~ 

.' -------(17 1 ;;J 0.11 
/-

d"BA 
0.1 ~ --- d,#t5A 

0.65 tfdoA d .. S.OA • 0.119 D'# Î.5. A d =75,\ • • 
06

0 10 I~ 20 2~ 
008

0 ~ 10 1; 20 25 

dl (A) dl (A) 

1.5 05; 

d =25A 

\, 
d ",15A 

1.4 l = 5.0A 05 d' .. 5.0 A 
,j' :75A l .. HA 

1.3 , 0,45 • 

li: 1.2 1Z 0.4 
:J .s '-' ... 

LI r.J'I)J; () "'-" 
o.' 

"~ 0.9 o.n 
(cl (d) 

0.8
0 Hl 15 20 2.' 

0.2
0 S 10 IS 20 :15 

d.(M dl (A) 

FIG. H.1: ParU1Ili>tre '1] (a). èlH'rgiE' d'addition U (11). c:apadt(~ CI (c) et C2 (d} calculés. dans un 
Illlllocristal d'luAs d!:' rayon R "" 3.2 mu t'Il fOllction dE' la di.<; .. auc-l' pointe-nanocristal dt. pour 
trois distances nanocristal-sllbstrat différentl"S d$ == 2.5 A, cl~ = 5 A et d$ = 7.5 A I(le =: 12.5 À1 

1'i = 5 nm, (;' == 7.5 AI. 

H.2 ... en fonction du rayon de courbure Tt de la pointe 
STl\t1 

La flglUe H.2 l'Ppréselltp les valeurs dp Tl et t' talc1l1éps en fonction du rayon dê cotli:burè' 
Tt de la }>0111t(' STI\I rt \(>8 capacités CI (lt C2 correspondantes. Trois distallcf.s PQiutc,,'-
1!llllOcristal dl :: 5 A. dt = 10 A et dl :::: 15 .r\ ont l'tf! considérées. Lu. distance nanocrwtnl­
substrat t'st ds = 5 A et J'flpaissP1lr totale dC' la eouche moléculaire à la surfacf> du substrat 
est toujours d~ ;:: 12.5 A. Les lignes borizontales sur la figure H.2 indiquent, los V'<ùcuts de1); 
Ut Cl et C,l calculées dans la lhnit(> ri ~ oc (électrodes planes). U diminue lorsque Tt eroU, 
parce que la surfaee de la pohlte qui ncrante 1(1 11anocristal est plus importante.. 1] dii'lJnnc 
également, car le champ Mectl'Îqu(' est plu~ faible ft l'extrémU(i de ta pointe. Le })ot'êllt:iel 
cùute done moills vite entl'(, celle-ci et le nauocristal (réduction de l'effet dé point,ù). 
Comme précédemment. In capac1té nanocristal-suhstrat Cl e~qt quasil11l!l1t htdépenclnl1i:e 
de rt et de dt. qni Il 'ont d'influeu{'(l que sur la capacité point( ... nllllocristaI C2+ Celle-ei 
augmente lorsque 1'/ croît. 
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Annexe H. Calenl des capacités CI et C2 
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ell 

;:Œ>,.·nî~~:«~tté;mit1ex\h notiS: D.'\PlîqtlOilS:.ë6ittnHllit.talçujétJ~c~t~ctCriSt1qUé IH!1 da1t~Jll~C 
... ·.·t(jliijgpX~\t~11Pj)lAtè-lilot .. stibstt,at'rêaIist~·4partirdè It~ptessiolÏ 5.25 PQur l;êlt~glë.totaIe 
,\;J$f{rt~}#'~{i~f}JfI1~'j dü na.McriStàh~bt~1Ùttftnt l)~nl.i~·.ortlïèëtipei'ttlrbatiotîs{chapit.rc 0 . 
. :;P~~~~~i>l~bb;3J.· N(J1t~ IJrr.seufQI1.5 .il"ah.cir,d l€~~l~vl ddS éUêtgies de tran$itlohfi)atdgt4ph~ 
!}~t~~'1)~~~J~{'!Pl)~qXlmati9tlqu(jnotfs U~~~~llS Î)our T4;$elr .. ênetgî~(pà,fagra.l?hQ 1!21* 
,:;./';j-.( ':Y. :~.~:.~" 

, . ~ .~ ", 

.;··.<itlt\i~t~·,~odèli' èâp!l~1.tir\ lé" êner}$r~Q~transitjon $lfq"fq + 1) et Et{q - Itq} n~ dé .. 
i':n(;it!(li!~~~/qu~d($ la:chargO tofàla lJ =:f1; - cp d~ Jtlkit {chtlpitr~. l Eqns. l.9-Ll1}. Avec 
;~\':~f,~~\1lt~$t()n;.u;25 (lèP~uergie tOltilf3~ l~s.$tî(jtatc$.dê,Jt&l\sttiQn Q~pehdcntexplipitemellt 
;d~laéQil,Ê.gtl1·&iioit {{1lthit {pdp} hlitr~llé·oà :6mtI~ dal~ilot. Dnn.sccs êOlt-di.Hons. MUS ne 
.1~t)~VÔ.~~ 'Ul~~~tilb~Cl: 1'e modèle du çhapitte 4po~r cru,Qüler Iè çOlitant iL ta111pêr~~tur(i fh.lie. 
:''gtilnt ·~~\ï\,6~li~ 1~s"\"al~t1rs. d~·. sont l~!;1U ·~eî1$lbl't1Si\WtlÙ\-~Mi.:k~ et st b~(lUltés~ hOUS 

tQtonS dOllc l'àllpr<>xima.tioll Slli}'lu~tfJ; pàl~r rênergie totale EH nàll' {Pi}p, l~) : 

B({lfiltu {pihh V) =E1lj{$f7'-7J1eVl- 2:P,(è~ - 'iJfeV} + U{1t,p} (I.l) 
" , , i 

'6i1'I~~tt~rgtè :œaddition totale U(n,lJ) e....ëcftltuI€lli' druls l'état foiidamcntal de Pîlot à n 
. 'él~ctrQ1t$q~tr p tr(1)s ~ 

'.~~', ' " " " :' ' 

li, . "1#' 

U('1hPJ ~ l:tf +};; t{4+ 
". ~l j~ 

~ .. , ... ,.r. .' ,.n ... p. 

bEt1:ft+l::h tfJt· .... L:'!; t.ijk (J;21" 
i';';l J<.i . ': .'. f~1 j'<~ f=l '~l 

JW~~J'~I,t~~(.>tgÎèS de trap~tî.oJl :n.~. ,d§~lld<w..e l?hI$:ql1e~({t!; 11 :nt p et ,s'ê.CrÎYefit: 

,é~'C' ,et(n1 :l .J-lii). J:::: sf- 'lftt{V +U(n + l;p} - tJ(n,p} (l.Za) 

~{,itjPiP.f.H = «; -' iif:ti1·t +f1(1hP) -' JJ(U;ril1,4< t) {1.13bl 
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AnnCXl J. Calcul de la camclpri,stiq'lP I(F) MI pert1crbatwns 

La tl'tlllsition (n.p) -t (12 + 1.p) !rf'sp. (n + l.p) -t (n.pll est possibh~ si êh CHl Eh 
est SUpforÎPlu·!rp.sp. infl'rieurl Il r:(ll.n + l:p); la îransitioll (l •. p) -+ (n,p+ 1) [resp. 
(n.p+ 1) -+ (n.p)! ('st possible si fIloU Eh est illftideUf Iresp. S\l;>érif'url ft fNn;l)./H·l). 
1.(1 courant Sl> ca\culp a.isfs!ll('ut à parti!' des (>quations du paragn.jlhe 4.1 du chapitr·(> 4en 
ut,iJisam :{'8 (:>rwrgies dt· transition 1.3. 

t~ Approxirnation pour ]a self-énergie 

Au ('hapitr<' 5. nous n '»V01Ui pa.':! clH'r('h(> li calcllle!, les selr-{>llergip~<j E~ dans UllI! configu­
ration point('-ilot-substrat réalistE'. De fait, rf'Xpl'eSldion 5.30 pour L~ néce.ssjt(~ larcisolution 
de l'équation dp Poisson à trois dimensions et dépasse douc Il' cadr(' d€' l'approximation 
cylindriql' •. 1. !\ot!s ayons démontré au paragraphE' 5.2.4 quI.' I(l !<'fmE> de jolarisat.ion Up/2 
(Eqn. 5.22) cO!lr;tituait uue bOIlJ1l' approximation dp la seIf~(Î'lt>rgi(> E (Eqn. 5.th) du mo­
dèle du milieu (lfft {'tif. !\ous faisons ic, UDf' approximation équivnlell'l(l et n0l18 posons; 

(1.5) 

En d'autff'S tPfIlWS. IlUUS eukulollfi ['::0 pour un électron oU U11 trou auquell,lollS rctirons 
«: nlltpfartiull dl' la partkulf> (lW(' ('11(l~méme )) ({>craut(>E' par la ('Ullstantf' dIélectriqu.e 
du mi1i('ll où ('\lr sC' trollvr) pour IlP (,0115f'I'\'PI' quP. l'interaction dt> la particUle avec ses 
charg(b dp pohu1satiou HlOrf'nn{'~ sur IfS il1tf'r'flU~(1S f'lltre h-s matériatLx ,t SiU' les srniace.s 
rnètalliqut's. Dans l1ll nanoerÏHtal d'IllAs dp ra~'on R =:: 3 2 nm pt pour la g;éQl11ôtrie 3 d'Il 
paragnlphe 5.4.2 par C'xpmplf'. lIOUS obtplIons Er ~ 32 me\' (F~"'/2 ':::.' 5·1 meV). Sur la 
ba."lP du lUodc'.\p du milif'u pff('('tjf (pour: (Tut := 6). nous pOUVOllS estimer l1voir ainsi milloré 
la s('lf-i'IlPrgie (. t~Ilviron 259i'. Toutpfois, la self-éllC'fgie Il'a d'inHueu('f'qIH' sm' la larg~ur 
d(.' ln zonE' sans rourant ('" 1 \') daIllo lu C'aract\:ristiqul' 1 ( q. aus:;;i ('{>tif' approximation 
est (>IIt' largf1lUPllt suJfisuntf'. 

Bibliographie 

III G. Goldoni, F. Rossi 1'1 E. ~(olinari. Phyt<. Rt,\,. LNt. 80. 4995 (1998). 

1 Lu fonction 9 .. (r, ri) di>fiuit' dans la oot!.' 17 du cllapitre ;; vél'ifil' l'<!!.jtll\tWll dl' Poisson effücth-e (.11 ~ 

Vr[:(r:V.Q~(r.rJ)J == -4rop.(r, l") 

l r' - r 
p.{r.r'} = ...--( /) -, -, --la' VrG(r) 

... 1I'ë r r - r 
(1.4) 

Pour 1" fL'tt'. la dellsit€> P. (r. r') est di.'ôtribuée sur les lllterfaœ$ l'mm Iel! mat ériaux. Elle es • .:ependaIlt 
trop asymétrique pour {Ill(' l'approximation cylindrique soit vruabll.' : <'t'tW équation doit HTIl.r(>,Wlu[' a"cc 
un maillage tridimensionnel d(> la strurturl". 
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,Résolntioll ,des équatiÔllS de 
Schtôd~g~t4r.()i~~o1) 

. ~':1 

{';)',tll;~<1ï~tt(5~~~àut~c(jlïQtiiüt6 '{1~ H~qtf~ifQ~i i~11àh'~11~ffittfl6è~t,~ou\fgtit 'rêdiet~lt~ê; ~,~~. 
AA~,;::m~tîï{la9,1~çtathtêqW(I!OAAtl~erh~i:($:ci,.dèSS~lJS:i, ", '..,..... " . . •.... 
:I;:~:"r:.· ~,,, ;; ";';:~'V~';;.<:*::,~'" •. '" ,'_ ::' ',,~\;_ '. .~ . 
~~,:lt/y.,:,,::,,-, ;:" ;-;> :, (? - <-",~', 

c.::, j; ; elÎ~t~il1,J~densltêl d'essai fJo(I') 
~., ;12~"pou~~~Ot 1 ... :fair~ , ' . '.' .' 

rH~tg~~=;t~vll~rtird. il~~r.~;;~~~jj . 
,~'~, jl~lqulerla~Hmsité p(~}avëçl~êtlit~P~'OP~eS dé il 

t·~i~~t;!.Ët~1l~W~.,~~~ .... ,..... ... . . 
. ' 'n r!Câte~ûi;tl~®etgie totale Born, pt}1 

l4t.dw~tê d~~ai Pli·ir) (ligIlc 1) ~t JlnUe Oll calculée avec les états propres de Ho- A 
~h~q,tx~A~~t4tiO)t k~ lt lfatllllt<mîcll Ré$tç<>.TlstI\1Ît àp~liir cl\: ~,e d.ensité <~dt~ntrêCc r.. 
Ôk:lX'}~P1l1sdii,lgona1isé .(ligfl{!S 3, 4). T,& densité « (10 sortie »p(r) estt'11cütée avec les 
~~1Jt~prbjJ~e.«i 4t':: il (ligne li e~ Eqn. 0'.4; ,htchapittèÜ).Si h(r) .~. p(r) (<< de prèS »}, 
Pdtlt~t,!.()l~~~t:!tï~ê CI:!'t ,a.ttelntê et Péne~lé tèffJilè cstê\.-aluêe OiID1e 9} .. Dausle cM çotitl'alrc, 
!lli~4e~~tê tlYentfê~,pJî4t(l'} pV11r nt~·~ '~~I?- suiyau~e 'cst UlHlcombinaisoll llné}\Îl:e de p(r) 
~tPk~tl{fi~11:t.r1j~:tt'!!éh6j:tq\Jc(ji3fficlt!ll~nl:estdétêtmitHmt. 'Oê.\'lS .ta.;ptt1pat:~ des CM. 
!~wg}ltithrl)~ necon'\.'etge pas poutd,'1; ."'?l~llo~.1l1~t si le nanocristal (!St occupé par un 
Utt:pJ1$l!!Jlxs;t~1~'$~ :&:U.étfet~ ct!~taifiS,êtatàtl~ l)ltildl$ d&:VaIëi1èfJ dé H"ttès .,()toetiès, 1èSUtlS: 
Ji~~i:tre~~p~~"êl1t Jl~tûilttet(Viuïelt~tatlQi6i.:ll~utI:'e~èt ét~~, alt4'rnl!\tlvemellt 'pécilpC>spar 
,Wlii~u.;Qubielt)1d~ :Qatl~,q~e(J»di~pï~~:l~,qep,si~ê~(i~dl~g~cPk{r)'o~ciII~('ntre:deû~ 
~stdihutlo~siuI5jâmiits::st},l.mQrtir+ Dà.$:eètt,a\~î1,. tlo1lS ~Vl)IlS optirtliS~ i~êh()jx rte'(j~ it· 
t,b~f:J.?~',r~~*i\tl:Q{~uli tïtl:tîs.allt1*{<:(!lgQdtlltti,~d;anlQrtl's$!W.1entoptllîJ~llt (Opti1llU~ DlJ,t'(lplng 
4Tui)rit!lt'i~1 p'~posttpâl." ·E.C~llèê.~ et U·f:k :Bris (11 • .Avec cet a1godtllm~ l~c()nvorgfll1cé· 
~t;r~piaè{5à :tri it~tions en gênêt:al) :qw!l~qùês()ittnt la Volatisatignappliq,ttée' et le 
îIQglBfŒ 'd'~lcc.ttonsc:tde:ùotlS iIljectès: (lâJiSl'i!ot. . , . 
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Annexe.1. RéBolution dC8 f.quation,ç de Scll1-odinger-P"ù;son 
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