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Introduction générale

L’usage et la connaissance de matériaux aux propriétés particulicres a favorisé
I’innovation technologique, qui a introduit dans notre environnement d’innombrables
instruments et outils renfermant des mystéres électroniques. Parmi ceux-ci, les semi-
conducteurs qui sont des matériaux clés des techniques actuelles, vu la richesse de leur

comportement vis-a-vis des sollicitations auxquelles ils sont soumis.

Toute fois ils sont par excellence les matériaux de 1’optoélectronique permettant de
controler les électrons pour la détection, la modulation et I’émission de la lumiére, en d’autres

termes, ils servent a réaliser des composants et systémes optiques.

Les propriétés physiques des matériaux semi-conducteurs peuvent étre améliorées parl’emploi
des alliages ternaires semi-conducteurs de la forme A,B; C, qui présentent I’avantage de contréler

indépendamment le parametre cristallin et la largeur de la bande interdite.

Du coté théorique, les méthodes de calcul de la structure électronique peuvent fournir des
données complémentaires importantes au travail expérimental. Les calculs basés sur la méthode
de pseudo-potentiel empirique (E.P.M), combinée avec I’approximation dicristal virtuel est la
méthode la plus simple et rapide. Les semi-conducteurs I11-Sb ont attirés beaucoup d'attention

pour leur application potentielle dans des dispositifs optiques infrarouges.

Notre travail de mémoire est consacre a I'étude des propriétés électroniques, optiques et
diélectriques des alliages semi-conducteurs ternaires InxGai-xSb du type I11-V cristallisant dans
la structure zinc-blende. Le but du travail est I'investigation des parametres de la structure de
bandes électroniques, a savoir lesgaps énergétiques, I'indice de réfraction, la constante

diélectrique statique. Nous avons subdivisé ce manuscrit en trois chapitres :

e Dans le premier chapitre nous avons présenté quelques généralités sur les propriétés
physiques des semi-conducteurs.

e Le deuxieme chapitre sera consacré aux méthodes de calcul de la structure de bandes

d’énergies électroniques.

e Le troisieme chapitre sera réservé a la partie pratique de ce travail. Finalement, une

conclusion générale sera exposée.
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Chapitre Notions générales sur les semi-conducteurs

I.1.Introduction

Les matériaux sont présentés dans de multiples domaines et prennent une place plus
importante dans le systeme que nous trouvons autour de nous ou que nous utilisons chaque jour.

Elles sont subdivisaient en trois classes : conducteurs, semi-conducteurs et isolants [1].

Dans ce chapitre nous allons donner une définition de semi-conducteur et les
propriétés électroniques et optiques, ainsi que la structure zinc blende, puis le type de semi-

conducteurs 111-V et la théorie des alliages. On le terminera par une conclusion.
I.2. Semi-conducteurs en général

Un semi-conducteur est un corps cristallin dont les propriétés de conductivité électrique
sont intermediaires entre celles des isolants et des conducteurs, elles varient tres sensiblement
sous nuance des facteurs extérieurs de I’environnement (température, pression...), de la

présence des impuretés (dopage, defauts du réseau), et de la lumiere [2].
1.2.1. La notion de bandes d’énergie

Le comportement électrique des semi-conducteurs est généralement modélisé a 1’aide
de la théorie des bandes qui est un modele quantique en physique des solides, déterminant les
énergies permises des électrons dans un solide et permet de comprendre la notion de

conductivité électrique, Cette théorie est issue de la théorie des orbitales moléculaires.
1.2.2. Bande interdite (gap énergétique)

Dans un semi-conducteur comme dans un isolant, I’écart énergétique entre la bande de
conduction et la bande de valence est appelé largeur de bande interdite, ou tout simplement gap

noté Eg, dans lequel, un porteur de charge ne peut se retrouver.

C’est un paramétre fondamental, déterminant les propriétés électroniques et optiques

des semi-conducteurs et évaluant ainsi, leur domaine d’application.
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Une structure des bandes comparative des trois types de matériaux métal, semi-

conducteur et isolant est representée sur la figure (I-1).

Baudside Llectrons
(’_ . andv (‘ —-) ’l'hr(‘.\
conduction
A Bande de
1 ® o O coenduction
:
" Bande y
Ee =hel ' '
interdite Ly <6 el
‘ ¥
v \ Bunde de
¢ de valence
— Bande de g v
valence Trous [
Isolant Semiconductenr Meétal

Figure I-1 : Les structures des bandes énergétiques : Métal, semi-conducteur, isolant [3].
1.2.3. Différentes types des semi-conducteurs
a- Semi-conducteur intrinseque

Un semi-conducteur est dit intrinseque si le nombre d’¢électrons est égal au nombre de

trous. Le taux d'impuretés est tres faible (moins d'un atome pourl’élément semi-conducteur).

b- Semi-conducteur extrinséque

Un semi-conducteur est dit extrinséque s’il comporte un taux d’impuretés trés grand
par rapport a celui du semi-conducteur intrinséque (un atome pour 10° atomes de I'élément

Semi-conducteur). Selon la nature des impuretés il existe deux types des semi-conducteurs :

type n et type p.
b.1. Les semi-conducteurs extrinséques dopés N

Considérons par exemple les semi-conducteurs tétravalents tels que Si ou Ge. lls
cristallisent dans une structure ou chaque atome est relié a quatre atomes voisins par des liaisons
covalentes. Introduisons un atome ayant cinq électrons de valence (phosphore, arsenic

antimoine...). Il prend la place d'un atome du cristal. Parmi les électrons del’impureté, quatre
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participeront aux liaisons avec les voisins et le cinquiéme restera célibataire. L’atome
d’impureté est associé a un niveau d’énergie appelé niveau donneur qui situe juste en dessous

de la bande de conduction. Dans ce cas, le semi-conducteur est dit de type N.
b.2. Les semi-conducteurs extrinseques dopés P

Si on introduit un atome d'impureté ayant trois électrons de valence (bore aluminium
ou galium). Celui-ci ne peut saturer que trois liaisons. Ainsi une liaison par atome d'impureté
manque et correspond un niveau d'énergie situé au-dessus de la bande devalence appelé niveau

accepteur. Le semi-conducteur est dit de type P [4].

électron
libre

(s (s’ (sd s CO @ G A C)

= O 0
N ESCOWI

® O 070 ()R 0

charge
fixe

a

Figure 1-2 :Silicium dopé au Phosphore (dopagen):aT=0Ketb T #0

trou libre

charge
fixe

Figure 1-3 :Silicium dopé au Bore (dopage p) :aT=0K etb T £0K.

1.2.4. Les matériaux semi-conducteurs

La famille des semi-conducteurs est trés vaste. Les semi-conducteurs sont classés selon

leur composition chimique. 1l existe :

a. Semi-conducteurs intrinseques simples

Un semi-conducteur intrinseque simple est constitué d’un seul élément tels que les semi-
conducteurs de la colonne 1V de la classification périodique par exemple ; le silicium (Si) et de

Germanium (Ge).
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b. Semi-conducteurs intrinséques composés

Dans cette catégorie, le semi-conducteur est constitué¢ d’au moins deux types d’atomes
différents. Les semi-conducteurs binaires de la classe (11-VI) sont constitués d’un élément de la
colonne 1l et d’un autre ¢lément de la colonne VI de la classification périodique. Les semi-
conducteurs de la classe (I11-V) sont composés d’un élément de la colonne Il et d’un autre

élément de la colonne Vde la classification périodique. Conducteurs de la classe (IV-VI).

Il existe aussi d’autres types de semi-conducteurs composés de trois atomes différents

(ternaires) et méme de quatre atomes (quaternaires).
1.3. Les Propriétés électroniques et optiques des semi-conducteurs
1.3. 1.Propriétés électroniques

Le comportement des semi-conducteurs, comme celui des métaux et des isolants est
décrit via la théorie des bandes. Ce modeéle stipule qu'un électron dans un solide ne peut que
prendre des valeurs d'énergie comprises dans certains intervalles que l'on nomme
« bandes », plus specifiguement bandes permises, lesquelles sont séparées par dautres
« bandes » appelées bandes d'énergie interdites ou bandes interdites.Deux bandes d'énergie

permises jouent un réle particulier : « bande de valence » et la « bande de conduction ».

| b.c.
h \‘l/ A
P
yhonon
et photon F
<
K 1 / \V,
0] - L g
Semiconducteur direct Semiconducteur indirect

Figure I-4 : Structure de bande a) gap direct b) gap indirect

La notion de gap direct et indirect est liée a la représentation de la dispersion énergétique
d'un semi-conducteur : Diagramme E (Energie) - k (Vecteur d'onde). Ce diagramme permet de
définir spatialement les extrémes des bandes de conduction et de valence. Ces extrémes

représentent, dans un semi-conducteur a I'équilibre, des domaines énergétiques ou la densité de
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porteurs type p pour la bande de valence et type n pour la bande de conduction sont importantes.

1.3.2. Propriétés optiques

Les propriétés optiques des semi-conducteurs sont intimement liées a leur structure
électronique dans la mesure ou elles mettent en jeu des transitions entre différents états

électroniques [3].

Dans cette partie, nous verrons que notre connaissance du comportement des électrons va
jusqu’a nous expliquer la réflexion de la lumiere par certains solides, alors que quelques-uns
I’absorbent et que d’autres sont transparents. Elle nous apporte aussi 1’explication pour

certains solides de pouvoir sous certaines conditions, emettre de la lumiere.
a- coefficient de réflexion

Si une onde plane se propage entre deux milieux avec des constants diélectriques

différents, elle sera divisée en deux, une onde réfléchie et une onde réfractée.

Pour une incidence normale du rayonnement sur la surface d’un solide le

coefficient de réflexion s’écrit : [4]

_ (n-1)?+k? 1)2+K?
|N+1 T (n+1)2+K2? (1.1)

Pour K=0 n est réel le coefficient de réflexion deviennent:

2
= (1 (1.2)

|1v+1 (n+1)2

b- L’indice de réfraction

L’indice de réfraction est un nombre qui caractérise le pouvoir qu’un matériau a posséder
pour ralentir et a dévier la lumiére. Cet indice de réfraction (noté n) est le rapport entre la vitesse
de la lumiere dans le vide (c=299 792 km/s) et la vitesse de la lumiere dans le matériau, on peut

exprimer I’indice de réfraction sous une forme complexe comme suite [5] :
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N(w) = n(w) + ik(w) (1.3)

n(w) : Etant Pindice de réfraction réelle.
ik(w) : Est I’indice d’atténuation appelé aussi coefficient d’extinction.
c- La masse effective

Un ¢lectron dans la bande de conduction est caractérisé par une fonction d’onde qui est
une Somme de Bloch d’orbitale anti liante. En termes corpusculaires, C’est une particule dans
un potentiel cristallin. On représente cette particule quasi-libre de charge —e et de masse mo par
une quasi-particule libre de charge —e et de masse me qu’on appelle masse effective de

I’électron.

Approximation harmonique est un développement de Taylor jusqu’au second ordre en K, Soit :

E(K) = E(ko) + (£9) k = k, (1.4)
(k —ko)* = E(ko) + A(k — ky)? (1.5)

Ou A est une constante le faite que E(K) soit minimum en k=kg entraine que A>0 et que

le terme linéaire. Du développement soit nul.

La masse effective de I’¢lectron par la relation :

2?721; =4= (d;g)) ke =k (1.6)

Soit :

() =7 (%) (17)
Et écrire :

2m

E (k) ~E (ko) +—o= (k — ko)? (18)




Chapitre Notions générales sur les semi-conducteurs

La vitesse de groupe au voisinage de k=ko vaut alors :

1

d k—k
Vg =3 wE W ~ 2= ko) (1.9)

*

me
La masse effective dépend de 1’énergie d’interaction avec son environnement, donc de k.
1.3.3 Propriétés structurales

L’état cristallin se distingue des autres états solides par le fait que, les atomes
s’organisent suivant un ordre défini. Cet état est engendré par la répétition périodique d’atome
ou de groupement d’atomes (de méme nature ou de nature différente) appelé motifdu cristal ou
maille, suivant les trois directions de 1’espace et qui permet, par translation, degénérer la
structure cristalline. Le résultat est un ensemble ordonné de noyaux et d’électronsliés entre eux

par des forces essentiellement coulombiennes [6].
a- Structure Zinc Blende

La plupart des matériaux semi-conducteurs binaires ont une structure Zinc-Blende (ZB).
Cette structure, qui s’apparente a celle du diamant, elle est constituée de deux sous-réseaux

cubiques a faces centrées.

Figure 1-5 : Structure zinc blende référence

Comme nous pouvons le voir sur la figure I-5, la maille blende revient a une cubique a
face centrée dans laquelle les sites tétraédriques non contigus sont tous occupeés, soit une
multiplicité de 8 atomes par maille (dont autant de cations que d’anions). Le role des deux ions
étant symétriques, la maille blende se décompose donc en deux sous-réseaux cubiquesa faces

centrées imbriqués, décalés d’un quart de la grande diagonale du cube, I’une *étant occupé par
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I’anion (P, As ou Sb), I’autre par le cation (Al, Ga ou In).

b- La constante de maille

La constante de maille est définie comme étant la distance séparant deux mailles
consécutives,notée a [7].La détermination de la constante de maille est la premiére étape a faire
pour determiner lastructure d’un cristal. La connaissance de cette constante de maille permet

de calculer la densité des atomes et donc également la densité électronique, il peut varier en

fonction de latempérature et de la pression [2].

Figure 1-6 : Réseau triclinique primitif de 1’espace tridimensionnel
I.4. Semi-conducteurs 111-V

Aprés les spectaculaires résultats enregistrés dans la technologie Silicium dans le
domaine de la microélectronique, la recherche de composants électroniques présentant des
propriétés de transport supérieures a celles du Silicium, conduit la plupart des grands
laboratoires de recherches a s'intéresser a des nouveaux matériaux et en particulier les composés

semi-conducteurs I1-V.

C'est alors qu'une nouvelle classe de matériaux fait son apparition, basés sur lacréation

d'un potentiel dans un cristal par:

e La modulation de dopage.
e Lavariation de composition d'un alliage.

e La combinaison des deux méthodes précédentes.
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1.4.1. Les alliages semi-conducteurs

Les alliages semi-conducteurs sont classés en plusieurs groupes suivant le nombre de

constituants [8] :

e Alliage binaire de la forme AB.

o Alliage ternaire : lorsque deux éléments binaires AB et AC sont associés, ces alliages sont
caractérisés par la concentration x.

o Alliage quaternaires : ce type d'alliages semi-conducteurs fait intervenir quatre composés
binaires et caractérisé par la présence de deux différentes concentrations xet y.

a- présentation du matériau InyGai.x Sb

L’alliage ternaire InyGaix Sb se compose de deux composes binaires : I'Antimoniure
d'Indium (InSb) et I'Antimoniure de Gallium (GaSh). Ces deux composés appartiennent aux
matériaux semi-conducteurs I11-V. Ce groupe des semi-conducteurs est constitués des éléments

des colonnes 111 et VV de la classification périodique des éléments.

13 1A 14 VA 15 /
—
S 10.811| 6 12.011 & 14.007

B C N

BORE J\ CARBONE | AZOTE
13 26.982 | 14 28.086 |15 30.974

Al Si P

ALUMINIUM SILICIUM PHOSPHORE
31 69.723 2 72.64 | 33 74.922

Ga Ge AS J

GALLIUM GERMANIUM]J  ARSENIC
49 114.82 | 50 118.71 | 51 121.76

In Sn Sb J

INDIUM ETAIN ANTIMOINE

Figure 1-7 : Extrait de la classification périodique des éléments [13].
b- Présentation des alliages binaires InSb et GaSb

» InSb: L'antimoniure d'indium (InSb) est un composé semi-conducteur I11-V constitué de
I'antimoine et de I'indium. C'est un composé a gap étroit utilisé généralement comme détecteur
infrarouge, notamment en imagerie thermique, dans les systemes de guidage autodirecteur

infrarouge et en astronomie infrarouge. Les détecteurs a base d'antimoniure d'indium sont

ﬂ
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sensibles aux longueurs d'ondes comprises entre let 5 um. D'une structure de type «zinc-
blende », c'est-a-dire deux mailles cubique faces centrées (cfc) de chacun des deux composants

imbriquées et décalées d'unvecteur (1/4;1/4;1/4) [9]. illustré dans la figure suivante :

1-

1
It | &b

Figure 1-8: Structure cristalline de InSb [9]

» GaSb: I’antimoniure de gallium est un compose chimique de formule brute (GaSh). 1l s'agit
d'un semi-conducteur 111-V diamagnétique, C'est un materiau privilégié pour la réalisation de

photo-détecteurs infrarouges, de diodes électroluminescentes infrarouges, voire de cellules

thermo-photovoltaiques [9].

1 1-
Ga-t b

Figure 1-9: Structure cristalline de GaSh [25]

1.5. Propriétés des ternaires

Les alliages ternaires (A1-x BxC) contiens deux composes binaires AC et BC acondition

qu’il y a un a corde de maille avec le substrat, le paramétre de maille est donnez par la relation

suivant [10] :
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a(AyB;_C) = (1 = x)ape) + xaac) (1.10)

X : composition de I’aliage
Ou I’accorde de maille se fait par la relation suivant :

Aa _ a(substrat)—a(A;_xBxC)

(1.12)
a(substrat)
L’énergie du gap de I’alliage et de forme suivante [27]
E;(AxB1_xC)=(1-x)E4(BC)+xE4(AC) - x(1-x)Cppc (1.12)

1.6. Intérét technologique des alliages semi-conducteurs

Parmi tous les composés binaires possibles, tous n’ont pas le méme intérét potentiel. Tel
que I’étude de leurs propriétés, et en particulier de la structure des bandes, montre que les
élements les plus légers donnent des composés a large bande interdite, dont les propriétés se

rapprochent de celles des isolants. Les composés incluant du bore, de I'aluminium, ou de l'azote,

et le phosphure de gallium entrent dans cette catégorie, ils ont en général peu d'intérét pour

I’électronique rapide qui demande des semi-conducteurs a forte mobilité de porteurs, ou pour

I’optoélectronique ou une structure de bande directe est nécessaire pour que les transitions

optiques soient efficaces. A I'autre extrémité, les éléments lourds comme le thallium ou le

bismuth, etc. donnent des composés a caractere metalligue. On considérera donc

essentiellement les composés a base de gallium (GaAs, GaSb), ou d'indium (InP, InAs, InSb),

dont les propriétés sont les plus intéressantes.

Les semi-conducteurs 111-V présentent un grand intérét en raison de leurs propriétés :

e ils sont robustes
e ils possedent une conductivité thermique élevée
e leur point de fusion est elevé

e ils ont une bande interdite directe

L’intérét pratique des semi-conducteurs I11-V est encore considérablement renforce




Chapitre I Notions générales sur les semi-conducteurs

par la possibilité de réaliser des alliages par substitution partielle de 1’un des éléments par un

autre élément de la méme colonne.
Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons regroupé quelques propriétés générales des matériaux
semi-conducteurs. La théorie des alliages semi-conducteurs et la connaissance de ces propriétés
représente un intérét fondamental dans la détermination des structures électroniques et

atomiques de ces semi-conducteurs.




Chapitre Il :

Les méthodes de calcul
des bandes d’énergies



11.1. Introduction

La connaissance de la structure électronique a un r6le déterminant dans la
comprehension des propriétés physiques et chimiques des matériaux. Le calcul de la structure
électronique d'un cristal revient a résoudre le probléme des interactions entre, un grand nombre

de noyaux et d'électrons, ce qui rend la résolution de I'équation de Schrddinger impossible.

Dans ce chapitre nous allons présenter La méthode empirique des pseudopotentiels
(E.P.M), cette méthode fait partie des méthodes ab-initio qui constituent un outil puissant pour
prédire les propriétés structurales et électroniques des matériaux et donne dans une grande

mayjorité de cas, des résultats satisfaisants.
11.2. Equation de Schrodinger

La résolution de I’équation de Schrodinger pour un tel systéme est extrémement

difficile comme I’a déclaré Dirac en 1929 :

HY = Ey (1.1)

E: Energie totale du systeme. y: Fonction d'onde (Fonction propre). H : L'opérateur

Hamiltonien [1].

L’hamiltonien exact pour ce systéme compose de cing termes : 1’énergie cinétique des

noyaux et celle des électrons, ainsi que les différentes interactions entre eux :

Hiyp=To+T, +Vy g+ Vo +V,_, (11.2)
Avec:

T, =— Zigvl? : Energie cinétiques des électrons.

T, =—2 h?z vz : Energie cinétiques des noyaux.

Vien = — 2igy lzélz_’;]zl : Energie potentielle d’interaction entre les noyaux.




: Energie potentielle d’interaction noyaux-électrons.

Zl i |7"l

R,|
1 2 . . , . .
= EZK”;—F : Energie potentielle de répulsions entre les électrons.
i-Tj

L’équation de Schrodinger s’écrit donc sous la forme suivante : [11]

Z,Z]e
|R; RJ|

h? h?
_Zi%ViZ_ZI?VI ZI<] le| Zl<]|—> ~,| ¥ =EY¥Y (“3)

Pour résoudre cette équation on a recours a certaines approches.
11.3. Les approximations
11.3. 1. L’approximation de Born Oppenheimer

Suivant Born et Oppenheimer [12], on commence par négliger le mouvement des
noyaux par rapport a celui des électrons. Elle est justifiée par le fait que la masse des noyaux
est plus de trois ordres de grandeur supérieure a celle des électrons. L’Hamiltonien total peut

alors étre remplacé par ’Hamiltonien électronique suivant [12] :

H=Te+Ve—e + Ve (11.4)
L’équation de Schrédinger est donc réécrite de la fagon suivante :

Hye =1, (11.5)
Avec T, et E. : I’état propre et I’énergie propre du systeme de N. électrons.

Erorae : L’énergie totale du systéme est alors donnée par :

E e = Ee t Enoy (11.6)

Bien que le probleme soit grandement simplifie, la résolution exacte de I'équation (11.6)

est toujours impossible.




I1.3. 2.L’approximation de Hartree

L’approximation de Hartree [13] consiste a chercher les fonctions propres de

I’Hamiltonien H sous la forme approchée :

Y approchée — Yy X Py Xoeeeeeeee X lpnrn) (1.7)

Cette approximation est basée sur I’hypothese des ¢€lectrons libres ce qui revient a ne
pas tenir compte des interactions entre les électrons et des états de spin. Ceci a deux
conséquences importantes : la répulsion coulombienne totale du systéeme électronique est

surestimée et le principe d’exclusion de Pauli n’est pas pris en compte.
11.4. La methode des pseudopotentiels

La technique du pseudopotentiel [14, 15, 16, 17 ,18] est une Vvéritable révolution dans
la théorie des structures de bande. Cette méthode s’est avérée, depuis son introduction, trés

efficace dans I’investigation et la compréhension des propriétés électroniques des solides.

Le pseudopotentiel a été introduit pour la premiére fois par Fermi (1934) pour I’étude
des niveaux atomiques observés. Dans les années qui succéderent, Hellman [19] a proposé
une approximation du pseudopotentiel qui a pu étre utilisée dans la détermination du

pseudopotentiel énergétique dans les métaux alcalins.

Ainsi, le théoréme d’annulation de Phillips-Kleinman [20, 21] dérivé de la
méthode OPW, a fait preuve que les électrons de valence présentent expérimentalement un
potentiel répulsif lorsqu’ils sont électrons de valence en dehors du ceeur ; ou en d’autres termes,
les fonctions d’ondes des électrons de valence sont contraintes a étre orthogonalisées aux états
du cceur. Si ce potentiel répulsif est additionné au potentiel attractif du ceeur ionique, ils

s’annulent presque en laissant un faible pseudopotentiel attractif.
11.4. 1. Concept du pseudopotentiel

Dans un atome ou dans un solide le potentiel agissant sur un électron de valence est

trés attractif a I’intérieur du cceur (figure I1-2-a). Dans cette région la fonction d’onde oscille




rapidement (figure 11-2-c), ce qui se traduit par une énergie cinétique élevée, ou I’énergie
potentielle est tres faible, ou bien comme une manifestation du principe de Pauli qui exige que
la fonction d’onde soit orthogonale aux orbitales des électrons du cceur [22].

Energie de répulsion

Energie totale

Energie potentielle

Distance 1

Energie d attraction

Figure 11-1 : Potentiel d’interaction de deux atomes en fonction de la distance atomique.

Phillips et Kleinman [20, 21] remarqueérent que 1’effet de cette orthogonalité se traduit
par unterme répulsif qui tend a annuler le fort potentiel attractif U (r). La description de la théorie
de Phillips et Kleinman [20, 21] est la suivante : La fonction d’onde réelle 1 est composee
d’une partie lisse qui peut étre développée en ondes planes et une partie qui peut étre développée

en une somme des états du coeur ¢ c’est-a- dire :

V=0 +Y.ach. (11-8)
Reportant cette expression dans 1’équation de Schrodinger :

HY = Ey (11-9)
Des transformations mathématiques de 1’équation (11-1), nous aménent a écrire :

Hp + X ¢ (E — Ec){(pc|p) = Ed (11-10)

Dans laquelle la sommation s’étend sur tous les états du cceur saturés, elle représente un

v
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opérateur non local agissant sur la partie @ de la fonction d’onde. Cet opérateur est comme un
potentiel purement répulsif Vr puisque les termes d’orthogonalisation ont I’effet de maintenir

les électrons de valence a I’exercice du ceeur (principe de Pauli).

Vi = 2c(E — E)pclPcld) (11-11)

Par suite I’équation (11-10) devient :

[+ Ves| ¢ = B¢ (11-12)
Ou:

Vos = Vg + Vo (11-13)
Avec :

V. : Le potentiel ionique du ceeur, il est puissant et négatif, tandis que Vr est un potentiel
répulsif positif, leur sommation réduit ainsi la valeur de Vps [20] figure (11-2-b). La petitesse de
Vps (pseudopotentiel) rend la méthode extrémement avantageuse (réduction des

complicationsde calcul).

Generalement la relation (11 -12) s’écrit comme suit :

Hpsp = E¢ (11-14)

Il existe deux sortes de pseudopotentiel : le pseudopotentiel local (EPM local) et le

pseudopotentiel non local (EPM non local) dont le développement sera donné ci-apreés.




a- La méthode du pseudopotentiel local

Cette méthode empirique est trés exploitée dans le calcul des structures de bandes des
semi-conducteurs, elle ne tient pas compte de la dépendance énergétique du pseudopotentiel

avec les états du moment angulaire représentant les états du ceeur [23].
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Figure 11-2 : La fonction d’onde et le potentiel.

Dans cette approche le pseudopotentiel d’onde d’un électron de valence est donné par

Hps @i (1) = Ep (k) Dy (1) (11-15)
Avec:
Hps = ;—:fA + Vps (1) (11-16)

et 0, est développée sur la base des fonction d’ondes planes :

Dk (1) = Xon Cr(k)explilk + Gp )] (11-17)

Ou la convergence est déterminée par le vecteur du réseau réciproque G, et les En

sont les solutions de I’équation séculaire donnée par:
(Dg|H — E|@g) = (D¢ |H|Dg)) — En(k)(Dg/Dg) =0 (11-18)

Ou alors pour:




H =T+ Vps (11-19)
(Dg|H — E|@g,) = D|T|Dg,) + (D |Vps D)) — En(k){Dg /D) =0 (11-20)
Avec:

<®G|T|®Gl) = % (k + 6)25(;5/ (1-21)

Donc il reste a déterminer: {@;|Vps|@c,)

(D6 |Vps| D) = <¢G|VPL5|¢G,) + (¢G|V£L|@G,) (1-22)
Avec
1
(D |VE D)) = E,f exp(—i(k + r))V(r)exp(i(k + G’))d?’r
)

_ % f V()expli(G + 6)rldr = V(G — G')
n

Posons (G — G') = q
D’ou

Vi = %fﬂ V(r)exp(—iqr)d3r (11-23)

Dans le cas de cette approximation, le pseudopotentiel total du cristal est supposé étre
lasuperposition des pseudopotentiels atomiques V; , a des sites Rn. Ces Pseudopotentiels

possedent une symétrie sphérique.
Vis =XmyiVi(r—R, —T)) (11-24)
m : nombre de maille élémentaires dans le solide.

| : nombre d’atomes par maille élémentaire.




Rn : vecteur de translation dans le réseau réel.
Ti: vecteur de position liant deux atomes dans la maille unitaire.

On remarque que le pseudopotentiel est une simple fonction de position, ce qui

caractérise sa localité.

La périodicité du cristal permet d’écrire la transformée de Fourier sous la forme :

V(6) =1 [, Vhs(exp[-i(6)]d®r (11-25)
Q : étant le volume du cristal.

La structure diamant posséde deux atomes par motif, donc Q = 2 N Qa, ou Qs et

N représentent le volume atomique et le nombre de maille respectivement.

En remplacant (111-24) dans (111-25) et si g = G, nous aboutissons a :
V(6) = 5y Znexpl=i(G.R)I Ty expl=i(G.TI - f,, Vi(Mexp[~i(Gr)ld’r (11-26)

Puisque le potentiel cristallin est comme étant la somme des pseudopotentiels

atomiques locaux, ce potentiel peut s’exprimer en fonction des facteurs de forme atomiques.
= —f V,(rexp[—i(Gr)]d3r (11-27)

Ces facteurs de forme peuvent étre déterminés a partir des gaps optiques
expérimentaux,d’apres Cohen et Bergestresser [23], raison pour laguelle cette méthode est dite

empirique.
Un enchainement mathématique de la relation (11-26), va amener a écrire :
V(6) =X, exp[-i(GT)IV,(6) (11-28)

Ou l’indice de la sommation i varie de 1 a 2 pour les semi-conducteurs de type ANBEN,




Finalement (11-28) devient :

V(G) = %{exp[—i(GTl)]Vl(G) + exp[—i(GT,)]V,(G)} (11-29)
Ou:

Vg = %[V1 (G) —V,(G)] : représente le facteur de forme symétrique

VA = %[V1 (G) = V,(G)] : représente le facteur de forme antisymétrique. Tenant compte de ces

deux derniéres expressions, la relation (11-29) devient :

V(G) = § [Vé{exp[—i(GT] + exp[—i(GT)1} + Vi {exp[—i(GT,)] + exp[—i(GT,)131(1-30)
Ou:

T1 et To représentent les positions des deux atomes.

Pour le cas de la structure diamant, les deux atomes sont identiques, donc :

r=T=)@LDet T,=-T=-(2)(111)

1 S
Vi=V, =5V

vi=0

et ’expression (11-30) est mise sous la forme :

V(G) = VScos(G.T) + iVAsin(G.T) (11-31)
Aux laquelle :

cos(G.T) = S5(G) (11-32)
sin(G.T) = S4(G) (11-33)




Représentent les facteurs de structure symétrique et antisymétrique respectivement. De la

relation :

Ve = 2a S“(GIV(G) (11-34)
Que I’on peut reporter dans la relation traduisant le pseudopotentiel :

Vis(r) = Bi6 V(@expli(6.R)] (11-35)

Puisque le pseudopotentiel total du cristal a été identifié, le pseudo-fonction d’onde (II-17) qui
ala forme de la fonction de Bloch, nous permet d’écrire 1’équation séculaire sous la forme

suivante :
% (k + )28, + Vicos(G.T) + iVAsin(G.T) — En(K)86:| G (6) = 0 (11-36)

Cette équation séculaire possede une solution si et seulement si le déterminant est nul.C'est-a-

dire :

det||Heer (k) — En(k)Sgerll = 0 (11-37)
Ou:

Hoor (k) = =2 (k + 6)28 561 + V(G — 6)S%(G — G") (11-38)

La convergence rapide de cette équation séculaire s’effectuc a partir de

1
= 1
|G| < |Gyl = (27")2 (11)z Par ce que le pseudopotentiel s’annule pour les valeurs supérieures

aG.

Il suffit donc de connaitre trois facteurs de forme pour la structure diamant qui

possédeun centre de symétrie :
Vs(111) = V§ VS(220) = Vg V5(311) = V&

Mais pour la structure zinc-blende, en plus de ses facteurs de forme, on a besoin de




trois autres facteurs de forme antisymétrique [24] :
va(111) = v§ V4(200) = v VA1) = V4

Les facteurs de forme symétriques VS, s’obtiennent a partir des structures
monoatomiques telles que le Ge, Si, Sn etc ... d’aprés la méthode de Heine-Abarenkov [18].
Tandis que les facteurs de forme antisymétriques se déterminent expérimentalement d’apres

Cohen et Bergestresser [23].

Lire ViG) "

¥

V(G) = VE cos(GT) + i V2 sin(GT)

¥

H, = A+V

~

Résoudre I'équation
HY = EP

Caleul de E(k) et (k)

Comparer Eik) avec ' expenence

Alterer Vi)

Figure 11-3 : Diagramme bloc de la méthode E. P.M local.




Conclusion

Nous avons donné la méthode de calcul de la structure de bandes d'énergie de ces
matériaux.

L’approche du pseudo-potentiel est actuellement ’approche la plus utilisée pour la
détermination des structures des bandes électroniques et d’autres propriétés telles que la bande
interdite.

Le choix de la méthode des pseudo-potentiels empirique I’EPM est basé essentiellement
sur le fait d’obtenir les états de valence sans calculer pour autant les états du cceur qui ne sont
pas nécessaires pour la description de propriétés physiques d’un systéme. Les états réels sont
décrits par des pseudos fonctions d’ondes ayant une représentation dans 1’espace de Fourier par

un nombre limité d’ondes planes minimisant ainsi les calculs numériques.




Chapitre III :

Résultats et discussions



Chapitrelll Résultatsetdiscussions

I11.1.Introduction

La compréhension profonde des propriétés structurales, électroniques des semi-
conducteurs exige 1'é¢tude approfondie du milieu physique, ¢’est a dire connaitre la fagon dans

laquelle les atomes et les molécules sont disposés a 1’intérieur du solide.

Le progres scientifique est trés lié au développement de la physique des semi-
conducteurs en mettant a profit leurs propriétés pour réaliser certains dispositifs électroniques et

optoélectroniques.

Actuellement, les alliages a plusieurs composants ont suscité beaucoup d’attention en
raison de leurs utilisations comme substrats, couches de revétement, éléments actifs dans les
dispositifs optoélectroniques des appareils photoniques a haute vitesse, et pour d’autres
applications. Les caracteristiques de fonctionnement des dispositifs dépendent des propriétés
¢lectroniques des matériaux constitutifs, ces propriétés peuvent étre améliorées par 1’utilisation
des alliages ternaires. Donc les alliages ternaires sont des matériaux largement utilisés dans la
fabrication des composants électroniques. Une connaissance de ces propriétés est nécessaire

pour déterminer leur domaine d’application.

Notre travail porte sur 1’étude des propriétés électroniques optiques et di€lectriques des
alliages ternaires semi-conducteurs InxGal-«Sb par simulation numérique. Nous avons opté
pour l'utilisation de la méthode empirique du pseudo potentiel (EPM) couplée a I'approximation
du cristal virtuel (VCA).et nous avons effectué ces calculs sur nos matériaux binaires InSb et
Gasbh.

111.2.Etude des propriétes électroniques

Les calculs sont principalement basés sur la méthode empirique pseudo-potentielle
(EPM) avec I’utilisation de I’approximation du cristal virtuel (VCA) améliorée selon le modéle

de la structure zinc blende. Sans tenir compte de 1’ effet du désordre.

Dans I'EPM, le potentiel du cristal est représenté par une superposition linéaire des
potentiels atomiques qui sont modifiés et ajustés pour avoir les mémes valeurs du gap d’énergie

connus aux points choisis dans la zone de Brillouin.
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Pour savoir les parametres suivants (la structure de bandes, les gaps d’énergies,
I’indice de réfraction et la constante diélectrique de haute fréquence) il faut d’abord étudier et
déterminer les propriétés électroniques, optiques et diélectriques pour les alliages semi-

conducteurs ternaires InxGai-xSb.

La nature empirique de la méthode du pseudo-potentiel consiste a ajuster les facteurs
de forme, afin de réaliser I'accord le plus étroit des niveaux d’énergies calculés avec les valeurs

théoriques. [25]

Vps (1) = Vs (1) + V3§ (1) (11-1)
Avec :

VpLS(r) . Partie locale du pseudo potentiel.

Vst (r) : Partie non locale du pseudo potentiel.

e Lapartie non locale du pseudo potentiel est negligeée.
e Lapartie locale du pseudo potentiel (appelés aussi facteurs de forme) : elle est donnée
en fonction des parameétres du pseudo potentiel V(G), et qui ne sont autre que la

Transformée de Fourier du potentiel atomique a I’intérieur de la cellule Wigner-Seitz.
Vps (1) = V() = Se V(6™ (111-2)
Ou:

V(G) : Facteur de forme.

Les parameétres du pseudo potentiel empirique V(G) :
e sont déterminés par la méthode des moindres carrée non linéaire [26].

e tous les paramétres sont optimisés simultanément sous un critere bien défini de la

minimisation de la moyenne de la racine carrée de 1’écart de gap qu’on note (rms).
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La méthode des moindres carrées non linéaire nécessite que 1’écart (rms) des gaps
d’énergies calculées par la méthode des pseudos potentiels par rapport a ceux trouvés

expérimentalement soit définie par [3] :

212
5 :[ ;n@] (111-3)
) m-n
Oou:
AEjj = EP — E; (111-4)

ex

p l . , . . . S
E ij ¢t E fja sont respectivement, les €nergies observées et calculées entre 1’état 1 avec k=k;

Et I’état j avec k=k;j de la méme paire (i,j) et nle nombre des paramétres du pseudo potentiel
empirique.

Les valeurs des facteurs de forme prises au départ sont améliorées ou modifiées par
itérations jusqu'a minimiser le [27].

Les facteurs de forme des composes binaires semi conducteurs InSh et GaSbh sont

ajustés et illustrés dans le tableau (I11-1).

111.2.1.Les facteurs de forme :

Dans le présent travail, les propriétés électroniques des alliages ternaires 1n,Ga;.,Sb
déposés sur deux substrats composés binaires InSb et GaSb sont étudiées.
Les facteurs de forme pseudo-potentiels symétriques VS et antisymétriques VA ajustés, ainsi
que les parametres du réseau des composés binaires utilisés, sont donnés dans le tableau
(-1).

Les
Les facteurs de forms constants
Composant ]
. du réseau
binaire
Vs(3) Vs(8) Vs(11) | Va(3) Va(4) | Va(11)
a(A)
GaSh X=0 -0.191206 | 0.005 0.043533 | 0.045340| 0.03 0.00 6.118
InSh X=1 -0.201294 | 0.01 0.28338 | 0.064495| 0.03 0.015 6.49

Tableau I11-1 : Les facteurs de forme pseudo-potentiels des composés GaSb, InSb.
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En injectant les parametres pseudo potentiels dans le code EPM et dont les valeurs sont
mentionnées dans le Tableau(lll.1), on trouve les gaps d’énergies illustrés au Tableau(l11.2) et

qui sont en trés bon accord avec 1’expérience rapportée par les références [b,c]

I11.2.2.Gap énergétique pour P’alliage INxGaixSb

La variation des gaps énergétiques directs E~ et indirects EX , ELont été calculé Pour
différentes compositions x de I'InxGai-xSb allant de 0 a 1, nos résultats sont présentés dans le
tableau (111-2).

Composant EL(eV) EX(eV) EL@eV)
GaSb 0.715759 1.01563% 0.779199
0.7259 1.039 0.7619
InSb 0.1811193 1.63283 % 0.932159
0.189 1.639 0.939
INo.5GaosSh 0.43792 1.33217 0.8618

Tableau 111-2 : Les variations des gaps énergétiques de 1’alliage InxGa;-«Sb
Ou:
AValeur calculée
b) Valeur expérimentale indiquée dans Réf [C. Alibert et al., Phys. Rev. B 27, 4946 (1983)].
9Valeur expérimentale indiquée dans Réf [S. Adachi, J. Appl. Phys. 61 (1987) 4869].

On remarque que nos resultats des gaps sont en meilleur accord avec I'expérience.
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La variation du gap fondamental (EY) de I’alliage InxGaixSb en fonction de la

composition x est présentée dans la figure (111-1).
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Figurelll-1 : La variation du gap fondamental (ET) de I’alliage InxGal-xSb en fonction de
la composition x.

Une interpolation quadratique par la méthode des moindres carrés sur la courbe nous

donne I’expression analytique suivante :
Er_r = 0.042x? —0.579x + 0.71 (1-5)

On remarque d’apres la courbe que la variation est monotone et décroissante allant de

0.18 eV pour GasSb jusqu'a 0.725 eV pour I’InSb.
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La variation du gap (E¥) de alliage InxGa1.xSh en fonction de la composition x est

présentée sur la figure (111-2).
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Figure I11-2 : La variation du gap (E¥) de I’alliage InxGal-xSb en fonction de la composition x.

Une interpolation quadratique par la méthode des moindres carrés sur la courbe nous

donne I’expression analytique suivante :
Er_x = —0.03145 x? + 0.64749x + 1 (11-6)

On remarque d’aprés la courbe que la variation est monotone et croissante allant de

1.01563eV pour GaSb jusqu'a 1.63283eV pour I’InSb.
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La variation du gap (EL) de I’alliage InxGal-xSb en fonction de la composition x est

présentée dans la figure (111-3).

0,94 InyGaHSb E T L .
0,92 e

0,90 /
0,89 /

0,86

0,84 /
0,82 e

0,80 ./

0,79 n

Eg(ev)

0,7

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
Composition X

Figure I11-3 : La variation du gap (E%) de I’alliage InxGa;-xSh en fonction de la composition x.

Une interpolation quadratique par la méthode des moindres carrés sur la courbe nous

donne I’expression analytique suivante :
Er_L = —0.02476 x* + 0.17664 x + 0.77973 (m-7)

On remarque d’apres la courbe que la variation est monotone et croissante allant de

0.18 eV pour GasSb jusqu'a 0.725 eV pour I’InSb.




Chapitrelnlfr  Résultatset discussions

Pour voir une éventuelle transition des gaps direct et indirect, la figure (111-4) a été

tracée :
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Figure I11-4 : La variation du gap direct ( ET. ) et des gaps indirects (EX ), (EE)

de I’alliage InxGay;-xSb en fonction de la composition x.

A travers cette figure, nous constatons que le gap direct décrois avec I'augmentation
de la composition x, cette variation est monotone et linéaire et la variation des gaps indirects
(EX ), (EL) avec l'augmentation de la composition x cette variation est aussi monotone et

linéaire.

L'alliage ternaire InxGa1xSb est un semi-conducteur a gap direct ( E- ) dans toute la
gamme de composition d’alliage x. Son gap varie entre 0.71575 eV pour GaSb
et0.18111eVpour I’'InSb. Cet alliage cristallise dans la structure blende. Son Paramétre du

réseau variant de 6.118a(A) pour GaSb a 6.46a(A) pour I’InSb

Les résultats suggérent un gap direct pour I’alliagelnxGaixSh pour toutes les
compositions x, ce qui permet de conclure que I’alliage est un semi-conducteur a gap direct. Et

que sa valeur varie de 0.71575 eV a0.18111 eV chaque fois que x varie de 0 a 1.
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111.2.3. La masse effective des électrons

Le calcul des masses effectives des électrons est fortement lié a la mobilité des porteurs
de charges qui sont des paramétres importants des matériaux décrivant les propriétés du

transport des semi conducteurs.

La masse effective de I'électron a été déterminée dans la premiére bande de conduction

au point I'.

Nos résultats ont montré que la masse effective des électrons pour GaSb est de 0,047mo,

et pour InSb est de 0,028mg, oU Mo est la masse de 1’électron libre.

Nos valeurs sont raisonnables avec les valeurs expérimentales qui sont 0.039 mo [S.
Adachi, « Properties of Group-1V, I11-V, and 11-VI Semiconductors », Ed Wiley, New york,
(2005).] et 0.013 mo [S. Adachi, « Properties of Group-1V, I11-V, and I1-VI Semiconductors »,
Ed Wiley, New york, (2005).] rapporté par Adachi pour les composes binaires GaSb et InSb

respectivement.

En utilisant I’équation (I.7), nous avons calculé les masses effectives des electrons pour
le InxGai-xSh et leurs cristaux quasi-binaires (InSb) (GaSb) pour différentes valeurs de la

composition x (0 <x <1).

(-5 e

Nos résultats concernant la limite des masses effectives des électrons concernant les

bandes de conduction et de valence (par unité de masse d'électron libre mo) au pointI"de  la

zone de Brillouin se trouvent étre respectivement comme suit :

% = 8.96 x 10™4x2 — 0.0197 x + 0.047 (111-9)
0

Si en partant de GaSb (x=0) a InSb (x=1), la variation de la masse effective des électrons

au point I', qui décroit linéairement.
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Résultats et discussions

La variation des masses effectives des électrons en fonction de la composition x en

indium, sans tenir compte de I’effet du désordre est montrée dans les figues (111-5) .

Masse effective des électrons (m, units)
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Figure I11-5 : La variation de la masse effective de 1’électron dans InyGa;.xSh
en fonction de la composition x en indium.

111.2.4.Structure de bandes électroniques

L’¢étude de la structure de bande électronique de I’alliage InxGal-xSh est calculée aux

points de hautes symétries dans la zone de Brillouin, en utilisant la VCA sans tenir compte de

I’effet du désordre compositionnel.

Pour pouvoir interpréter les figures (I111-6, 111-7) qui illustrent les structures de bandes

des alliages binaires respectivement, on note que la référence zéro d’énergie est le maximum

de la bande de valence.

Dans la figure (111-6) on constate que le maximum de la bande de valence est au point

I' et que le minimum de la bande de conduction est aussi au point I', d’ou le composé binaire

InSb est un semi-conducteur a bande interdite directe, 1’écart relevé entre le minimum et le

maximum vaut 0.1811 eV, et ceci coincide avec la valeur reportée dans la reférence[28].
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Par contre dans la figure (111-7), on remarque que le maximum de la bande de valence
estau point I" et que le minimum de la bande de conduction est aussi au point I', d’ou le composé
binaire GaSb est un semi-conducteur a bande interdite directe, 1’écart relevé entre le minimum

et le maximum vaut 0.71575 eV, et ceci coincide avec la valeur reportée dans la référence [28].
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Figure I11-6 : Structure de bande électronique du composé binaire InSb
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Figure I11-7 : Structurede bande électronique du composé binaire GaSb
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La structure de bande d’énergie de I’alliage ternaire IngsGaosSb , est schématisée sur
la figure (111-8) ou le gap d’énergie est direct, et il est associ¢ a la vallée I', dont le minimum se

situe 4 0.43792 eV du maximum de la bande de valence.
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Figure I11-8 : Structure de bande €électronique de 1’alliage ternaire IngsGag sSb

111.3. Etude des propriétés optiques :
111.3. 1.Indice de réfraction :

L'indice de réfraction (n) des semi-conducteurs est un parameétre physique tres important

lié aux interactions atomiques microscopiques, il est souvent relié a I’énergie de gap.

Plusieurs approches ont été en visagées pour corréler le gap énergétique des semi-

conducteurs a leur indice de réfraction.

La corrélation entre n et Eg a des répercussions importantes sur la structure de bande

des semi-conducteurs, il serait utile de trouver une valeur acceptable de n d’un matériau

quelconque a partir de cette relation.
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L'estimation de ce paramétre est importante pour les guides d’ondes optiques dans les
structures optoélectroniques comme les diodes laser a hétérojonctions, les amplificateurs

optiques, les fibres optiques.

I1 y’a plusieurs modeles pour calculer ce paramétre, Moss était le premier a trouver une
relation entre l'indice de réfraction n et le gap énergétique Eg basée sur le modele atomique, sa

formule est donnée comme suite :

1. Modeéle de Ravindra et Srivastava
n*E, = k (111-10)
Ou la constante k=108eV est établie par Ravindra et Srivastava [29]
2. Modéle de Gupta et Ravindra
La forme linéaire de Gupta et Ravindra [30]
n=a+BE, (m-11)
Ou a =4.084 etp= -0.62 eV
3. Modele de Hervé et vandamme

La relation empirique de Hervé et Vandamme donnée par [31]:

n= /1 + (EgiB)z (111-12)

Avec A=13.6 eV et B=3.4 eV

4. Modele de Reddyat Anjaneyulu
La relation de Reddyat Anjaneyulu [32]

Ege™ = 36.6 (111-13)

5. Modele de Ravindra
La forme linéaire de Ravindra [33]
n=a+pE, (111-14)
a et B sont des constantes avec a=4.16 eV et f=-0.85 eV!

En utilisant ces cinq modeles, nous avons calculé I’indice de réfraction des alliages

semi-conducteurs InxGai-xSb a partir des valeurs de leurs gaps d’énergie.
Nos résultats de calcul de I’indice de réfraction pour chaque modele sont présentés sur le tableau
(111-3).
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N1 n2 N3 N4 ns n exp

GaSb 3,50481904 | 3,640235 | 3,45237947 | 3,92624208 | 3,5516125 | 3.8
(X=0)

InosGaosSh | 3,96284644 | 3,8124896 | 3,6819835 | 4,41753677 | 3,787768
(X=0.5)

InSb | 4,94163121 | 3,9717118 | 3,92715732 | 5,30046844 | 4,0060565 | 4%
(X=1)

Tableau 111-3 :Calcul des indices de réfraction de 1’alliage In,Ga;_,Sb en fonction
de la composition X du I’indium.
Ou:

3 Valeur théorique indiquée dans Ref [M. Levinshtein, S. Rumyantsev, M. Shur Eds.),
Handbook Series on Semiconductor Parameters, vol. 2, World Scientific, Singapore,
(1999). ]

Pour- faire une comparaison, nous avons présenté également la valeur théorique citée
dans référence (a,b), Il en résulte de ces comparaisons que, le meilleur accord entre nos résultats

et la valeur théorique selon la relation suivante :

An = Zexpleal (111-15)
Nexp
Am An2 Ans Ang Ans
GaSh 0.0776792 | 0.04204342 | 0.09147909 | 0.0332216 0.06536513
(X=0)
InSb -0.2354078 | 0.00707205 | 0.01821067 | -0.32511711 | -0.00151412
(X=1)

Tableau I11-4 : Calcul de la variation pour chaque indice de réfraction de I’alliage In,Ga,_Sb
en fonction de la composition X du I’indium.
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Le meilleur accord entre nos résultats et la valeur théorique de composé InSb est donne

par les relations du modele de Gupta et Ravindra et celui de Ravindra.

Mais il faut dire que le modéle qui donne la valeur la plus approche de la valeur théorique est

celui de modéle de Ravindra.

Le meilleur accord entre nos résultats et la valeur théorique de composé GaSb est

donné par les relations du modele de Gupta et Ravindra et du modéle de Reddyat Anjaneyulu.

Mais il faut dire que le modéle qui donne la valeur la plus approche de la valeur

théorique est celui de modéle de Reddyat Anjaneyulu.

La figure (111-9) donne la variation de I’indice de réfraction de In,Ga;_,Sb enfonction

de la composition x du I’indium les cing modeéles.
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Figure 111-9 : la variation de I’indice de réfraction de In,Ga,_,Sb enfonction
de la composition x du I’indium des cinq modéles.
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Nous observons que tous les modéles présentent le méme comportement,

I’augmentation de I’indice de réfraction avec I’augmentation de composition x du I’indium.

L’augmentation de I’indice de réfraction est directement liée a la valeur du gap en

fonction de la composition x. Il augmente quand le gap diminue.
I11.4. Etude des propriétés diélectriques
I11.4.1.Constante diélectrique de haute fréquence
Basé sur les valeurs calculées de I’indice n obtenu a partir de la relation de Moss,

la constante diélectrique de haute fréguence «. , a été estimée pour différentes compositions x

en utilisant I'expression suivante :
— 2
€o =N (11-16)

Le calcul de I’indice de réfraction (n) pour le modele choisi de Ravindra, les valeurs
de la constante diélectrique de haute fréquence e.pour GaSb et InSb sont 12,6139514 et
16,0484887.

La variation de la constante diélectrique de haute fréquence e, en fonction de la

concentration de I’indium des alliages InGa;Sb est tracée dans la Figure.l11.8 111.9.

On notera qu'en augmentant la concentration de 1’indium, ecaugmentant de fagon

monotone. La tendance de e est envolée a celle x et qualitativement semblable a celle de (n).

Ceci est un résultat attendu car &, est obtenue a partir de I'équation 111-14. Le
comportement de e, par rapport a x indique que des qu'on procéde de GaSb (x = 0) vers InSh
(x = 1), l'alliage ternaire d'intérét (0 <x <1) devient progressivement un bon conducteur

électrique.

La variation de la constante e, pour I’alliage InxGai-«Sb partir des différents modéles,
pour différentes composition x du I’indium dans I’intervalle (0< x<lI)est présentée dans La

figure suivante :
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Figure 111-10 :La variation de la constante diélectrique de haute fréquence
de I’alliage INxGau1-«Sh

Conclusion

Dans ce chapitre nous avons étudié les propriétés électroniques, optiques et
diélectriques telles que le gap énergétique, I’indice de réfraction et les constantes diélectriques
de haute fréquence, de I’alliage semi-conducteurs ternairelnxGai-«Sh. Pour ce faire, nous avons
utilisé la méthode empirique des pseudopotentiels couplée a I’approximation du cristal virtuel.

Toutes les propriétés ont été examinées en fonction de la composition x du I’indium.

Dans les deux composés binaires GaSh, InSh. L’alliage InxGaixSb est a gap direct

pour toutes les concentrations du I’ indium.

L’indice de réfraction a été calculé selon cinq mode¢les existants, il varie d’une maniere
monotone et linéaire en fonction de la composition x de I’indium, Ce comportement et similaire
pour la variation des constantes diélectriques de haute fréquence en fonction de la composition

X du I’indium.
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Conclusion général

Dans ce travail nous avons cherché a comprendre les propriétés structurales et
électroniques, optiques et diélectriques des alliages ternaires InxGai-«Sb semi-conducteurs.
Toutes ces propriétés ont été examinées en fonction de la composition x de I’indium. Les calculs
sont principalement effectués par I’emploi de la méthode du pseudo-potentiel empirique EPM,

couplée a I’approximation du cristal virtuel VCA.

Nos résultats ont montré que pour 1'InxGai«Sb, de paramétre de maille compris entre
6.118 A (GaSh) et 6.49 A(InSh),

Un gap direct ( EL') et présentant un écart considérable par rapport aux gaps (E¥ ), (EF)
et qu’aucune transition de gaps n’est remarquée. Sa valeur varie de 0.71575 eV a0.18111 eV
chaque fois que x varie de 0 a 1. Le gap direct décroit avec I'augmentation de la composition X,
cette variation est monotone et linéaire. Et I’augmentation des gaps indirects (E¥ ), (EEF) avec

l'augmentation de la composition X cette variation est aussi monotone et linéaire.

La masse effective des électrons pour GaSh est de 0,04726448 mg, et pour InSb est de

0,02858132 mo, ou Mg est la masse de 1’électron libre.

L’indice de réfraction a été calculé selon cinq modeles empiriques. La variation de
I’indice de réfraction en fonction de la composition x pour I’alliage semi-conducteur ternaire
InxGa1-xSb montre une augmentation de I’indice de réfraction avec I’augmentation de la
composition x du I’indium pour tous les modéles utilisés. Avec le composé InSh, le meilleur
accord entre nos résultats et la valeur théorique est celle donnée par le modéle de Ravindra, et
pour le composé GaSh le modele de Reddy et Anjaneyulu donne la valeur qui est la plus proche

de la valeur théorique.

La constante diélectrique haute fréquence €. est calculé pour le meilleur modele,

leur comportement en fonction de la composition x du indium est le méme, monotone et linéaire.

Le contrdle de ces parametres en faisant varie la composition x pour I’alliage ternaire
InxGa1-xSb est d’une importance capitale pour la conception de nouveaux dispositifs

optoélectroniques.

3



Références bibliographique

Références bibliographique

[1] John H. Davies, The physics of low-dimensional Semiconductors, Cambridge University
Press, (1998)

[2] Bahi Wafa. Les semi-conducteurs binaires utilisés dans la composante optoélectronique.
[3] M. Labidi, Thése Doctorat, Univ Badji Mokhtar Annaba (2011)

[4] H. Mathieu, « Physique des semi-conducteurs et des composants électroniques », 6 Ed.
DUNOD (2009)

[5] S.Adachi, « Properties of Group IV, I11-V and 11-VI Semi-conducteur »,

[6] F. Mezrag, Theése de doctorat, Univ Mohamed Khider Biskra (2012)

[7] bechiri. abderrachid. Effets du désordre et du substrat sur la structure électronique

[8] P. Kiréev, « La Physique des semi-conducteurs », édition Mir, Moscou (1975).

[9] http://infoterre.brgm.fr/rapports/RP-61342-FR.pdf (consulté le 17.03.2016)

[10] I. Vurtgaftman and J. R. Meyer, L. R. Ram-Mohan. J. Appl. Phys. Vol.89, No. 11, 1 June
2001.

[11] E. Schrodinger, Ann. Phys., 79, 489, (1926) ; E. Schrddinger, Ann. Phys., 79, 361 (1926).
[12] M. Born, R. Oppenheimer, Ann. Physik., 84, 457, (1927).

[13] D. R. Hartree, Proc. Combridge Philos. Soc. 24, 89, (1928).

[14] J. Chelikowsky and M. L Cohen Phys. Rev B14, 552 (1976).

[15] P. Y. Yu and M. Cardona, Fundamentals of semiconductors: physics and materials
properties, springer-Verlag, Berlin Heidelbeg New-York (2001).

[16] C. Herring, Phys. Rev. 57, 1169 (1940).

[17] D. Brust, J. C. Phillips and F.Bassani, Phys. Rev. Lett. 9, 94 (1962).

[18] I. V. Abarenkov and V. Heine, Phil. Mag. 13, 529 (1965).

[19] H. Hellmann, W. Kassatotschkin, Acta Physicochim. U.R.S.S. 5, 23 (1936).

[20] J. C. Phillips and L. Kleinman, Phys. Rev. 116, 287 (1959).

[21] J. C. Phillips. Phys. Rev. 112, 685 (1958);

F. Bassani and V. Celli, J. Phys. Chem. Solid 20, 64 (1961);

M. L. Cohen and V. Heine, Phys. Rev. 122, 1821 (1961);

B. I. Austin, V. Heine and L. I. Shen, Phys. Rev. 127, 276 (1962).

[22] M. L. Cohen and V. Heine, Solid State Physics 24, Eds, H. Enrenreich, F. Seitz

and D. Turnbull , Academic press, New-York (1970).

[23] M. L. Cohen and T. Bergestresser Phys. Rev. 141, 789 (1966);


http://infoterre.brgm.fr/rapports/RP-61342-FR.pdf

Références bibliographique

M. L. Cohen and T. Bergestresser Phys. Rev. 164, 1069 (1976).

[24] J. R. Chelikowsky and M. L. Cohen, Phys. Rev. Lett. 32, 674 (1974);

W. A. Harrisson, Phys. Rev. B14, 702 (1976).

[25] F. Mezrag, Thése de doctorat, Univ Mohamed Khider Biskra (2012)
[26] A. Bechiri, N. Bouarissa, Superlattices Microstruct. 39 (2006) 478.

[27] N. Bouarissa, H. Aourag, Infrared Physics & Technology 36 (1995) 973.
[28] S. Adachi, J. Appl. Phys. 61 (1987) 4869.

[29] N.M. Ravindra, V.K. Srivastava, Infrared Phy. 19 (1979) 603.

[30] P. Hervé, L.K.J. Vandamme, Infrared Phys. Technol. 35 (1994) 609.
[31] R.R. Reddy, S.Anjaneyulu, Phys. Stat. Sol. (b) 174 (1992) K 91.

[32] M. Ravindra, P. Ganapathy, J.Choi, Infrared Phys. Technol. 50 (2007) 21.
[33] V.P. Gupta, N.M. Ravindra, Phys. Stat. Sol. (b) 100 (1980) 715.



Résumé

Le but de ce travail est d'étudier les propriétés électroniques, optiques et diélectriques et la masse
effective de I’alliage ternaire semi-conducteur InxGai«Sb dans la structure zinc blende Ces alliages ont
un intérét important pour la conception des dispositifs optoélectroniques. Les calculs sont
principalement basés sur l'approche du pseudo-potentiel empirique combinée avec I’approximation du
cristal virtuel VCA.

Nos résultats ont montré qu'en faisant varier la concentration de I’indium, I’alliage InxGai-xSh
présente un gap direct pour I’ intervalle (0 <x <I) .Ce travail pourrait nous fournir des diverses
possibilités pour 1’obtention des indices de réfraction et des constantes diélectriques en faisant varier le
compositions X.

Nos résultats sont en bon accord avec d’autres résultats expérimentaux et théoriques.

Mots clés : Les semi-conducteurs I11-V. I’alliage InxGai«Sb.I’approximation du cristal virtuel VCA,
pseudo-potentiel empirique EPM.
Abstract

The aim of this work is to study the electronic, optical and dielectric properties and the effective
mass of the ternary semiconductor alloy InxGa:ixSbh in the zinc blende structure. These alloys have an
important interest for the design of optoelectronic devices. The calculations are mainly based on the
empirical pseudo-potential approach combined with the VCA virtual crystal approximation.

Our results have shown that by varying the concentration of indium, the InxGal-xSbh alloy
presents a direct gap for the interval (0 < x <1). This work could provide us with various possibilities
for obtaining refractive indices and dielectric constants by varying the composition Xx.

Our results are in good agreement with other experimental and theoretical results.

Keywords :
semiconductors I11-V. the alloy InxGal-xSh. The virtual crystal approximation VCA, empirical pseudo-
potential EPM.
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