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Abstract

Abstract

In this work, we studied the optical and dielectric properties of binary AlSb,
GaSb compounds, and its ternary Al Ga, .Sballoys in the zinc-blende structure with
and without taking into account the effect of compositional disorder.

To study this type of temary alloys, we used the local empirical
pseudopotential (EPM) method coupled with virtual crystal approximation (VCA)
with and without taking into account the effect of compositional disorder, associated
with the Harrison bond orbital model (BOM), and we calculated the refractive index
n, the high-frequency dielectric constants, and the static dielectric constantg,, and
we studied the effect of the compositional disorder and the influence of the
concentration x of the Aluminum on these properties in the meantime x € [0 - 1].

In general, our calculations agree well with other methods of calculation and

experimental work available.

Key words: AlISb,GaSb, zinc-blende, pseudopotential, virtual crystal

approximation, bound orbitals model, refractive index, dielectric constant.



Résumeé

Résumé

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés optiques et diélectriques des
composés binaires AlSb, GaSb et ses alliages ternaires Al,Ga, .Sb dans la structure
zinc-blende avec et sans tenir compte de I’effet du désordre compositionnel.

Pour étudier ce type des alliages ternaires, nous avons utilisé la méthode du
pseudopotenticl empirique locale (EPM) couplée avec I'approximation du cristal
virtuel (VCA) avec et sans tenir compte de l'effet du désordre compositionnel,
associée avec le modéle des orbitales liées de Harrison (BOM), et nous avons calculé

I’indice de réfraction ». la constante diélectrique a haute fréquence g, et la constante

diélectrique statique g, ,et nous avons étudiés ’effet du désordre compositionnel et

I'influence de la concentration x de 1I’Aluminium sur ces propriétés dans I'intervalle
XE [O = 1] .
En générale, nos calculs s’accordent bien avec les autres méthodes de calculs

et les travaux expérimentaux disponibles.

Mots-clés: AlSb,GaSb , zinc-blende, pseudopotentiel, approximation du

cristal virtuel, modele des orbitales liées, indice de réfraction, constante diélectrique.
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Introduction générale

Le développement de la physique des semi-conducteurs est la conséquence
directe des progres de la mécanique quantique, de la chimie des solides, et des
techniques de calcul. Le progrés qui a été réalisé en physique des semi-conducteurs
dépend principalement des matériaux de quatrieme groupe et les composés III-V. le
premier rapport qui a décrit la formation des composés III-V qui a été publiés en 1910
par Theil et Koelsch, qui ont synthétisé un composé a partir de 1'Indium de Phosphore.
Il en est de méme pour l'antimoniure de 1'Indium qui a été réalisé par Bolann et all en
1950 [1].

Les alliages ternaires des composés semi-conducteurs II1-V, sont considérés
comme une classe importante des matériaux et cela grace a 1’ajustement de leur
paramétre du réseau, gap énergétique, indice de réfraction, constantes optiques ot
d’autres parametres physiques qui peuvent étre ajustés et contrélés pour ’obtention
d’un composant optoélectronique bien désiré [2]. Tous les semi-conducteurs II-V
forment généralement un cristal avec un arrangement zinc blende ou chaque atome
trivalent (III) a une coordination tétraédrique avec quatre atomes pentavalents (V) [3]
.Ces composés semi-conducteur III-V sont les plus importants du point de vue
technologique, et ils ont permis I’application de nouveaux appareils électroniques tels
que les transistors, les diodes pour les afficheurs, les diodes laser de nos lecteurs de
DVD |2].

Dans notre travail, nous avons utilisé un alliage ternaire semi-conducteur de

type III-V de la forme A 5, C. Ces types des alliages sont miscibles entre eux en
toute proportion. Notre alliage d’intérét a la forme A/ Ga,  Sb.
Les alliages ternaires de type A B_ Cont été connus comme semi-

conducteurs trés utiles pour la fabrication de nouveaux dispositifs optoélectronique.
Ceci est du a la possibilité d'ajustement la largeur du gap en variant la concentration x
de ces alliages. Plusieurs approches théoriques ont été élaborée pour I'étude des
propriétés physique ( optique, électronique, structural, mécanique, etc...) des alliages
ternaires. L'approximation du cristal virtuel (VCA)a cause de sa simplicité est restée
la méthode la plus préférée pour le traitement du désordre chimique des alliages

semi-conducteurs [4].
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L'alliage AlyGa;x Sb est un matérian d'une trés grande importance dans
I'électronique rapide, et il est utilisé comme dispositif infrarouge dans
l'optoélectronique, le paramétre de maille est de 6.09A° pour le composant GaSb et
de 6.14A°pour le composant AlSbce qui signifie qu'il y'a un assez bon accord de
maille [3].

AISb est un semi-conducteur d'un gap <énergétique indirect avec une
constante de réseau seulement légérement plus grande que celle de GaSb. Ces
derniéres années il a trouvé l'utilisation considérable comme matériau de barriére dans
les « mobilités électroniques élevées » [6] et des dispositifs a de longue longueur
d'onde optoélectronique [7]. Le gap indirect dans AlSb a été mesuré en utilisant la
spectroscopie de modulation par Alibert et al. [8] et ellipsometrie spectroscopique par
Zollner et al [9].

La croissance de GaSb a débuté dans les années 60 et I’avénement de
I’épitaxie a la fin des années 70 a fortement accentué la fabrication d’antimoniures
[10]. Toutefois, les études fondamentales sur 1’optimisation de croissance sont plus
récentes et sont principalement issues des années 90 suivantes. Encore aujourd’hui, il
est impossible de se procurer des substrats semi-isolants (SI) de GaSb. I1 est
particuliérement intéressant comme substrat parce qu’il présente un accord de maille
avec plusieurs composant III-V ternaires, quaternaire et quinaires lesquels ont des

gaps qui couvrent une large bande spectrale de [0.8-4.3] um [11]

Nous avons choisi la méthode du pseudopotentiel empirique (E.P.M),
largement utilisée en simulation des propriétés éElectroniques des solides, en
particulier pour les systémes semi-conducteurs. En effet, elle couvert plusieurs
applications [12,13] d’une part et d’autre part, cette méthode combinée avec
I"approximation du cristal virtuel (VCA) donne aussi des résultats logiques
comparativement avec ceux trouvés par I’expérience. Cependant 1’approximation du
cristal virtuel (VCA) est connue pour rendre les parameétres de courbure (bowing) du
gap fondamental aussi faible que les résultats trouvés expérimentalement. Pour
remédier a ce probléme, on inclut I'effet du désordre par l'introduction d'un potentiel
effectif du désordre dans l'approximation du cristal virtuel (VCA) [14]. Cela connu
sur le nom de I’approximation du cristal virtuel améliorée (VCAA).

Ce mémoire est structuré de trois chapitres en plus d’une introduction

générale ¢t une conclusion générale.
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Le premier chapitre présent la méthode de pseudopotenticl empirique
(E.P.M).

le deuxiéme chapitre regroupe une étude théorique sur les propriétés optiques
et dié¢lectriques de I’alliage ternaire.

le troisiéme chapitre est consacré a I’interprétation des résultats obtenus et la
comparaison avec d’autres calculs.
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Chapitre 1
Méthode du pseudopotentiel
I-1 Introduction:

En 1934, Fermi a introduit pour la premiére fois le pseudo potenticl pour I'étude des
niveaux atomiques des couches minces [1]. Dans les années qui succédérent Hellman [2] proposa
une approche du pseudo potentiel qui a été utilisé dans la détermination des niveaux énergétiques
dans les métaux alcalins. Depuis, plusieurs autres suggestions ont vu l'apparition dans la littérature
des états solides, et la théorie de la matiére condensée continua a s'évaluer rapidement a partir de la
fin des années cinquante et jusqu'a nos jours [3]. La méthode du pseudo potentiel [4.5] est une
extension de la méthode O.P.W ou Philips Kleinman [6,7] a démontré, avec son théoréme
d'annulation, que les électrons de valence présentent expérimentalement un potentiel répulsif
lorsqu'ils sont proches du cceur ionique. Ce potentiel répulsif agit pour retenir les électrons de
valence en dehors du cceur, ot en d'autres termes, les fonctions d'ondes des électrons sont
contraintes a étre orthogonalités aux états du cceur. Une fois le potentiel répulsif sommé avec le
potentiel attractif des électrons du cceur, ceci engendre un potentiel trés faible, c'est le pseudo
potentiel. Ce pseudo potentiel peut étre traité en utilisant la théorie des électrons presque libres

N.F.E.M [8], [9] ou d'autre technique pour résoudre 1'équation de Schrodinger.

I.2.Théorie du pseudopotentiel:

Il est bien connu que la plupart des propriétés physiques des solides dépendent des
électrons de valence beaucoup plus que ceux du cceur, car les premiers sont les seuls a intervenir
dans I'établissement des liaisons chimiques. Les fonctions d'ondes de valence oscillent rapidement
dans la région occupée par les électrons du cceur et ceci est di au potentiel ionique fort dans cette
région.Ces oscillations permettent de conserver 'orthogonalité entre les fonctions d'onde du ceeur et
celles de valence, "condition oblige" du principe d'exclusion.

['idée fondamentale du "pseudopotentiel" est de remplacer un probléme par un autre.

L'application primordiale dans la structure électronique, consiste a remplacer le potentiel
fort de Coulomb, provenant des noyaux et des effets des électrons du cceur étroitement liés, par un
potentiel ionique effectif agissant sur un ensemble de pseudo-fonctions d'onde. Plutét que sur les
vraies fonctions d'onde de valence. La plupart des pseudopotentiel sont construits a partir de calculs
sur 'atome isolé impliquant tous les électrons, et ensuite utilisés pour déterminer les propriétés des
¢lectrons de valence dans le cas des molécules ou des solides [10].

L.2.a Du potentiel au pseudopoteniel:
Le pseudopotentiel est idéalement construit, c'est -a- dire que les propriétés de diffusion

ou les déphasages pour la pseudo fonction d'onde sont identiques aux propriétés de diffusion de
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l'ion et des électrons du cceur pour les fonctions d'onde de valence. Ceci de fagon a ce que les
pseudo fonctions d'onde n'aient pas de nceuds radiaux dans la région du cceur. Pour chaque nceud
que les électrons du cceur sera plus grand de 7 que celui produit par l'ion et les électrons de
valence dans la méme région. A l'extérieur de la région du cceur, les deux potentiels sont
identiques[10].

L.2.b.Qu'est-ce qu'un pseudopotentiel?

Dans les molécules et les composées solides, les électrons de valence sont les seuls a
intervenir dans liaisons chimiques, les électrons du cceur, qui sont sur les couches les plus internes,
proches du noyau, sont trés peu sensible a l'environnement, en outre elles sont difficiles a
représenter sur une base d'onde plane car elles possédent généralement de fortes oscillations autour
du noyau. On peut donc regrouper les électrons du coeur avec les noyaux, pour former des ions
rigides, dont les états électroniques resteront inchangés quel que soit I'environnement dans lequel
I'atome sera placé; ¢'est I’approximation du ceeur gelé [11].

On peut aller plus loin en remplagant l'interaction des électrons de valence avec l'ensemble (noyaux,
et électrons de coeur) par un potentiel effectif, beaucoup moins attractif que le potentiel créé par le
noyau avec tous les électrons, c'est ce potentiel effectif qu'on appel un pseudopotentiel.
I.2.c. Construction des pseudopotentiels:
Le pseudopotentiel doit vérifier un certain nombre de propriétés:
% Il doit étre additif, c'est a dire il doit étre la somme des pseudo potentiels lorsque plusieurs
atomes sont en présence.
11 doit &tre transférable c'est a dire qu'on doit pouvoir utiliser le méme Pseudopotenticls dans
des environnements chimiques différent.
¢ Il induit des variation de potentiel plus faibles que dans le cas du potentiel de coure réel par
la réduction du nombre d'onde planes nécessaires a la description des fonctions d'onde.
Les méthodes de construction des pseudopotentiels sont divisées en deux catégories selon la base
utilisée pour développer les pseudo-fonctions. La méthode de conservation de la norme et la
méthode de la non-conservation de la norme [12].
I.3.L.a méthode du pseudopotentiel:

Un pseudopotentiel est un potentiel analytique dans lequel sont baignés les électrons de
'atome non inclus dans le coeur. Son réle est de singer le vrai potentiel engendré par le noyau et les
électrons de ceeur afin de n'avoir a traiter explicitement que les électrons de valence de 'atome.

La décomposition en ondes planes orthogonalisées (OPW) est une méthode éprouvée qui est
associée a I’utilisation de pseudopotentiel pour représenter I’interaction entre les électrons de

valence et les noyaux atomiques écrantés par les électrons de cceur.
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Le formalisme de cette théorie a été introduit par Philips et Kleiman en 1959 [13, 14], puis
par Bassini et Celli en 1966 et fut par la suite développé par des autres chercheurs [13]. Ce
formalisme s’appuie sur un concept qui stipule que les états cristallins des bandes de conduction et
de valence doivent étre orthogonaux aux états du cceur. Cette idée a constitué le principe de base de
I’OPW [13,15]. Grace a cette théorie beaucoup de problémes ont été résolus, ainsi elle a permis de
prédire les caractéristiques essentielles de la structure quantique des solides bien avant que ces
caractéristiques ne soient déterminées expérimentalement. Le principe de cette méthode de calcul
considére seulement les électrons de valences. Les électrons de cceur sont supposés étre « géles »
dans une configuration atomique et les électrons de valence circulent sous un faible potentiel [13].
C'est-a-dire, le pseudo-potentiel permet d'une part de limiter le nombre d'électrons de chaque type
d'atome qui seront pris en compte explicitement pour construire le gaz des particules fictives et
d'autre part de réduire la taille des bases d'ondes planes nécessaires a la représentation de ces états
fictifs.

I.4. Le formalisme mathématique:

La fonction d’onde  est donnée par la somme d’ondes planes @ et des états atomiques

occupés du ceeur O, [16].
y=®+> b, D, (I-1)
C

La fonction d’onde y doit étre orthogonale aux états du cceur D :
(O |W¥)=0 (I-2)
Ce qui nous donne:

¥=0-> (0|00, (I-3)

c
Avec:
W :est la fonction d’onde, elle satisfait I’équation de Schrodinger.

HY=EY (I-4)
En remplagant la fonction d’onde par son expression dans 1’équation de Schrodinger on obtient:

HO+Y (E-E.)® (O .|0)=ED (I-5)

Philips et Kleinman ont noté que I’orthogonalization des ondes planes aux états du coeur
est formellement équivalente a I'introduction d’un terme répulsive V,, donc on peut réécrire
I’équation (I-5) d’une fagon condensée comme suit [17, 18]:

HO+) (E-E,) D (D,

QY= (H+ Vy)=ED (I-6)
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I représente le potentiel répulsif défini comme suit:
R
Ve ®=> (E-E.) @, {D.|D) 1-7)
C

valeur propre de 1’énergie E n’est pas un pseudo énergie mais la vraie énergie somme du

potentiel eristallin et le potentiel Vi :
H+V, =T+V_+V, =T+V, (1-8)
Ou:
Vp =V, + Vg est le pseudo potentiel, le pseudo équation de Schrédinger est donné par:
(H+V, )@ =ED (1-9)
Le potentiel V; s’oppose au potentiel attractif cristallin V.. Il est important de noter que

V. est tres faible ce qui justifie "utilisation de la méthode N.F.E.M pour résoudre I’équation de

Schrodinger [19]. L’équation (I-9) devient:

h? R’
- A+V +V, |O=| —A+V, |OD (I-10)
2m 2m

V, devient faiblement attractif’ dans la région du cceur et faiblement répulsif dans la région des

électrons de valence.

Le pseudopotentiel est considéré comme une perturbation, V. est négatif (Potentiel

attractif prés du cceur), les éléments de matrice du pseudopotentiel V, sont donnés par:

e g, ’ (I-11)

LPVRlP:Z(EV_EC)
C

Etant donné que E, est légérement supérieur a E _, donc V; est toujours positif ainsi V, est trés
faible d’ou I'utilisation de la théorie des électrons presque libres pour le calcul des niveaux de
valences. Si on néglige I’effet du cceur, le pseudo potentiel devient local et dépend explicitement de
la position r, il peut &étre écrit comme suit [20]:
Ve = V(e.r')= 3 (E-EB, )| @)@ (r) | @) (1-12)
C
Ou la fonction @ dépend de r.
Si on tient compte de 1’effet du ceeur, le pseudo potentiel devient non local. L expression
non locale du pseudo potentiel est réservée pour le moment angulaire, puisque V; est la somme sur

les états « ¢ » occupés du ceeur [21].
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I.5.Les modéles du pseudopotentiel:

L’approche de Philips et Kleinman [14, 22] n’a pas une large application comme méthode
de calcul pour obtenir la structure de bande d’un cristal malgré le fait que le pseudopotentiel V,

dépend fondamentalement des composantes du moment angulaire présents dans les états du ceeur,
donc pour résoudre un certain nombre de problémes, on utilise des modéles et des potentiels
empiriques [17].

Il est important de réaliser que supposant que 1'interaction d’échange des électrons ne sont
pas explicitement traités ce qui justifient et permettent d’ignorer les non-localités du
pseudopotentiel et de le supposer comme fonction simple de la position. C’est le pseudopotentiel

local [23].

I.5.1.Le modéle local:

Le pseudo Hamiltonien pour un électron dans un cristal est donné par:

H=2 v (1-13)
2m

Selon le potentiel V(r) on peut distinguer plusieurs modéles, le modéle le plus Simple
consiste en un potentiel de coulomb a une distance large et un potentiel constant dans la région du

cceur ; le potentiel V(r) est donné par la relation:

— 48 r>=r
V=3 'y, (I-14)
r<r,
T

c

Avec:Z: le nombre d’électrons.

r. : le rayon du cceur, il sert a ajuster les données atomiques..

L.5.1.1. Modéle de Heine et Abarenkov [&] :

Heine et Abarenkov ont introduit un potentiel A considéré comme constant dans la région du coeur

dans ce cas le potentiel est:

Z
v ___e r > T
(r)=7 r (I-13)
A r<r.
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I.5.1.2.Mode¢le d’ Ashcroft:[5, 24]

Enfin Aschkroft proposa une autre forme de potentiel similaire est qui est beaucoup

utilisée, c’est  le potentiel des cceurs inoccupés« the empty core potential » donnée par:

—-Ze
V(r)=1"7 T e (I-16)
0 r=r,

Les énergies des semiconducteurs sont généralement, des données expérimentales prises
des spectres optiques, diffraction des rayons X , réflexion...

Et pour ce fait le potentiel V, utilisé pour le calcul des énergies s’écrit sous la forme d’un

développement en série de Fourier ou les constantes V((3) sont des paramétres expérimentaux.
I.5.2.1.e modéle non local:

Cette approche apparait en 1976 pour apporter une correction de la dépendance
énergétique du potentiel répulsit [25].

Le pseudo potentiel est a l'origine non local, il dépend de r et de I'énergie E, ce non
localité traduit la différence d'énergie existant entre les électrons du cceur et celles de valence. Elle
est calculée pour chaque moment angulaire. Une correction non locale qui simulerait les effets
répulsifs a I'intérieur du cceur doit étre apportée au potentiel local. Le pseudo potentiel non local est

donné par [26].

Vp =V = Z A (E)f,(n) P (I-17)

Ou:

A (E):est appelée énergie des états profonds, ¢’est la constante de la dépendance du potentiel en
énergie des états du ceeur.

P, :est "opérateur de projection de la jome composante des moments angulaires.

f; (r)est la fonction qui représente 1’effet de 1’état du cceur, elle a plusieurs formes telle que la

forme Gaussienne [27, 28] carré, et la forme d” Asheroft [1, 27].
L.5.2.a.Modéle de Heine Abarenkov:(Figure I-1)
La forme carrée de la fonction de Heine et Abarenkov [29] est trés utilisée vue sa

simplicité:

b {T)= {t) (I-18)
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1. :le rayon du eceur ionique.

L.5.2.b. Modéle de Gauss:(Figure I-2)

Les résultats de ce modéle sont les plus réalistes, ¢t qui s'accordent avec les résultats

empiriques. Et La fonction de Gauss est donnée par [5]:

2
r
f, (r)=exp(—) (I-19)
rC
L.5.2.c. Le modéle d’ Asheroft [27, 28]:(Figure 1-3)
La fonction d” Ashcroft est:

£, (r)=0 (1-20)

Pour choisir une forme de f; (r) on emploie la forme carrée a cause de sa simplicité,

fi(r) )
|
I~ r
(Figure I-1) : Fonction de Heine et Abarenkov
f,(r) ¢

v

(Figure 1-2) : Fonction de Gauss
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f,(r)

v

(Figure 1-3) : Fonction d 'Asherof

L.6. L.a méthode empirique du pseudopotentiel (EPM):

C’est une autre image de la méthode du pseudo potentiel, elle a été appliquée avec succes
aux semi-conducteurs de structure diamant et de structure zine blende [28]. 1."idée générale de cette
approche consiste a remplacer le potentiel réel du solide par un autre dont I'utilisation permet une
trés bonne description du systéme, et en méme temps, réduit considérablement le colt de calculs
[30].L’E.P.M résout le probléme des facteurs d’ajustement de forme expérimentaux V(é) que 'on
obtient par des ajustements théoriques aux observations sur la réflexion et I"absorption des

cristaux,du pseudopotentiel V7 (7) p qui représente la superposition linéaire des potentiels

atomiques [31].

Vo(F) =XV, (F-R-7) (1-21)

O
R:est un vecteur du réseau direct.
T: est le vecteur de translation du réseau direct.

Si on étend le potentiel dans le réseau réciproque, il aura la forme suivante:

V, 0)=YS(@G)V, (G) & 1-22)

vV, (G) - est le facteur de forme, S(G) est le facteur de structure donné par:
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S(G) = NLZe-“}f (1-23)

N, : étant le nombre d’atomes de base.
La fonction d’onde ¥, (r)et les valeurs des bandes d’énergie E  (k)sont les solutions de

I’équation:
{—PZ +Vp(r>} ,, (1) =E,() ¥, 0) (24
2m a »

Ou:
n: représente I’indice de la bande.
Les fonctions W, ,(r)ont la forme d’une fonction de Bloch et peuvent étre développées en
une série d’ondes planes [21].
I.7.La Méthode de calcul du (E.P.M):
Sur la figure (I-4) on présente le diagramme logique de cette méthode résumant ainsi les

différentes étapes de calcul [28].

1. Premiérement; on commence par choisir les facteurs de forme V (é) :

2. On fait la substitution dans la relation du potentiel qui contenant les facteurs des structures, donc
on peut résoudre 1’équation de Schrodinger est trouvé les énergies propres E(k) et les fonctions
d’onde propres'¥, | (r).

3. Finalement; on fait la comparaison entre nos résultats avec l'expérience, si on trouve des résultats
on accord avec 1’expérience on arréte si non on change les facteurs de forme V(G) jusqu’a trouver

des résultats on accord avec ’expérience [32].
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P Lire V(G)

vV, (r)=Y 8(G)V,(G expliGr)

'

H, [ 2’: ]A+ ¥(r)

Résoudre

Altérer V(G) l
*

Calculer E(k) et

4

Comparer K (k) avec l'expérience

v .

Non |« Arrét de calcul ¢ Oui

Figure (I-4): L organigramme de la méthode EPM
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Chapitre 11
Les propriétés optiques et diélectriques
II.1.Introduction:

Comme nous 1’avons vu, pour comprendre les propriétés électroniques des matériaux, nous
devons tenir compte des différents réles joués par 1’électron dans la structure des solides.

Dans ce chapitre, nous verrons que notre connaissance du comportement des électrons va
jusqu’a nous expliquer la réflexion de la lumiére par certains solides, alors que quelques-uns
I’absorbent et que d’autres sont transparents. Elle nous apporte aussi ’explication pour certains
solides de pouvoir sous certaines conditions, émettre de la lumiere [1]. Plusieurs domaines dans
lesquels la lumiére réagit avec la matiére sont évidemment d’intérét pratique. L’étude des propriétés
optiques des solides (absorption, réflexion, transmission...) a été prouvée pour étre un outil puissant
pour la compréhension de la structure électronique et atomique de ces matériaux [2]. Les alliages
ternaires semi-conducteurs III-V sont considérés comme une classe des matériaux et cela grace a
I’ajustement de leurs paramétres physiques ; 1’étude de leurs propriétés optiques, diélectriques et
leur variation en fonction de la concentration en tenant compte de 1’effet du désordre
compositionnel [3].

I1.2.Interaction rayonnement-matiére:
I1.2.1.Les propriétés optiques:

L’objectif de ce travail 1a est I’étude des propriétés optiques des solides (absorption,
réflexion, transmission...) Cette étude a été prouvée pour étre un outil puissant pour la
compréhension de la structure électronique et atomique de ces matériaux [3].

I1.2.2.Photons et électrons:
a-Photon :

A la fin du dernier siécle, I'Anglais Maxwell a réussi a unifier 'ensemble de 'électricité, de
la radioélectricité, du magnétisme et de l'optique sous la forme de quatre équations différentielles

seulement. Ces équations sont rappelées ci dessous [4-5].

3o oH
rotE=—u, — II-1-a
Ho =2 ( )
G LA (1I-1-b)
at
divE=0 (1I-1-¢)
divH=0 (1I-1-d)

Ou € =¢_g, estle constant di¢lectrique du milieu.
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Chapitre I1 Les propriétés optiques et diélectriques

Les champs électriques et magnétiques vibrent perpendiculairement 1'un par rapport a
I"autre et a la direction de propagation. La similarité¢ de leurs comportements permet de ramener la

représentation du rayonnement a la seule expression du champ électrique qui s’écrit:

0

Avec =27 vest la pulsation.

—

E, : représente I’amplitude et polarisation.

K: le vecteur d’onde.
[’expression (II-2) est 1a solution des équations (II-1) [4,6,7].

En portant cette expression dans les équations on obtient facilement la relation :

- k=Zk=Vk (I1-3)

Je, n

"M =

n; I.’indice de réfraction

V: La vitesse de propagation de I’onde dans le vide et dans un milicu de constant diélectrique relatif

g, alors n=,fg,
L’expression (II-2) peut s’écrire sous la forme suivante:

i2n oty
E=E e T2

5 (11-4)
T: La période de 1’onde représente la périodicité dans le temps.
A Lalongueur d’onde représente la périodicité dans I'espace.
Le terme (ot—kt) est la phase de Ionde, le groupe ou l'ensemble des points de l'espace

correspondant a une méme phase constitue une surface d'onde.

Les surfaces d'onde se déplacent avec la vitesse V =% que 1'on appelle vitesse de phase.

: ; . de
L’onde réelle est constituée de paquets d'ondes qui se propagent avec une vitesse V, = Tk que l'on

appelle vitesse de groupe.
La représentation ondulatoire du rayonnement que nous venons de rappeler est bien adaptée 1’étude
des interactions rayonnement-rayonnement.

Dans le cas des interactions rayonnement - maticre, et plus particulierement lorsqu’il y a
échange d’énergie, comme c’est le cas dans les composants optoélectroniques, la représentation
corpusculaire du rayonnement est mieux adaptée. Einstein a suggéré que I’énergie du rayonnement
n’était pas étalée dans tout 1’espace mais concentrée dans certaines régions se propageant comme

des particules qu’il a appelées des photons. I.énergie du photon est donnée par [3,7]:

-17 -



Chapitre I1 L es propriétés optiques et diglec triques

E=hu=hn (I1-5)
_n:
h
A edt le constant de Planclk: et & :2—.
T

La relation de dispersion du photon, qui relie l'énergie au vecteur d'onde, s'6ont [2]

7
i (11-6

Je

Le setni-conducteur est quant & 1o cormtmunément caractérisé par Son Zgap imesuré en
£lectronvolt.
Dans l'étude des composants optoélectroniques, qui tmettent en jeu l'interaction rayonnetnent-setr -
conducteur, 1l est utile d'avoir en pemmanence 4 l'esprit la relation édnergie longueur d'onde, pour

traduire en(eVla caracténstique d'un rayonnement définie end pm )

h hc
== 11-7
iy (11-73

4 E(x)

Ix

(a) (b)

b E(x) b E()

(c) (d)

Figure II -1 : Courbes de dispersion. a) Photons dans le wide et dans le semi-conducteur. b))
Electrons dans le wide ) Electrons dans un setni-conducteur 3 gap direct. d) Electrons dans un

semmi -conducteur a gap indirect [9].
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Chapitre I1 Les propriétés optiques et diélectriques

Les courbes de dispersion d'un semi-conducteur a gap direct et d'un semi-conducteur a gap
indirect sont schématisées sur la figure I1-1.
I1 faut noter que lorsque le semi-conducteur est indirect, le minimum de la bande de conduction est
situé en bord de zone de Brillouin (ou a son voisinage dans le cas du silicium), c'est-a-dire Pour
k~Z oua représenté la maille du réseau cristallin.

a
b-¢électron :
Un électron libre dans le vide, sa quantité de mouvement et sont énergie cinétique sont

données par:

P=mV (11-8)
2

E:%mxﬂsz_ (I1-9)
m

De méme qu’Einstein a proposé qu’a une onde plane de fréquence # et de longueur d’onde
On devait associer une particule, le photon d’énergie E=hv de quantité de mouvement p= % ,Louis

de Broglie a proposé, en 1924 qu’a une particule matérielle d’énergie F et de quantité de

mouvement p, on devait associer une onde de fréquence v= Ede longueur d’onde

h . . : . o
A=—. Ainsi la quantité de mouvement de la particule et le vecteur d’onde de ’onde qui lui est
T

associée sont liés par la relation :

ph_h 27 . (11-10)
A 2m A
Ou, en représentation vectoriel:
P=hk (II-11)

Il en résulte, compte tenu des relations (II-7-8), que la dispersion de 1’électron libre s’ écrit

[10.11]:

(II-12)

I1.3. La réflexion des ondes planes:
Si une onde plane se propage entre deux milieux avec des constants diélectriques
différents, elle sera divisée en deux, une onde réfléchie ¢t une onde réfractée, leurs amplitudes

seront déterminées par les conditions aux limites qu’exigent que la composante tangentielle du

champ E doit atre la méme dans les deux milieux ainsi que la composante tangentielle du champ H
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Chapitre I1 Les propriétés optiques et diélectriques

Pour une onde électromagnétique d’angle incidente @ se propage du vide sur les limites du milieu
d’indice de réfraction complexe N donné par:

N=n+ik (11-13)
Ou:
n: étant I'indice de réfraction réelle.
k: est I’indice d’atténuation appelé aussi coefficient d’extinction.

Les conditions aux limites ménent a la formule de Fresnel [12]:

cos®—(N* - sin* @ )%
r = 7 (I-14)
cos® +(N? —sin* @ )2

- N? cos(D—(Nz—sinz(D)%
Nzcos(I)+(N2—sin2(D)%

(II-15)

Les quantités 1, et r, sont les amplitudes des coefficients de réflexion pour les

composantes normale et paralléle de I'onde incidente, respectivement, définissent par:

E, =r,E, (11-16)

T

E, =tk 11-17)

Ty
Les intensités des coefficients de réflexiont, et r, sont souvent appelés coefficients de

réflexion déterminés par le rapport entre 1’onde incidente et celle réfléchie alors [12]:

2

(II-18)

2

RP:|rp

Pour une incidence normale (0= 0) , les équations (II-14) et (II-15) ménent au résultat suivant
[6,2]:

_(n—1)°+k’

|y Ly
¥ (1

n

(II-19)

Pour k=0.n est réel; le coefficient de réflexion devient:

Ro =D ({2 -1 (11-20)
m+D° | e, +1

La mesure de la réflexion de la lumiére fournit I’information la plus compléte sur les systémes

électroniques [10].
Pour tous les semi-conducteurs, R varie entre 0.25 et 0.35, ainsi dans les meilleurs
conditions c’est a dire en incidence normale, 30% du rayonnement est réfléchi par le semi-

conducteur |7].
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Chapitre I1 Les propriétés optiques et diélectriques

IL.4. Interaction électron- photon (Transition radiative):

L’interaction du ravonnement avec les électrons du semi-conducteur se manifeste selon
trois processus distincts:

#Un photon peut induire le saut d’un électron d’un état occupé de la bande de valence vers
un état libre de la bande de conduction, ¢’est 1’absorption fondamentale. Ce processus sera mis a
profit dans les capteurs du rayonnement.

#Un électron de la bande de conduction peut retomber spontanément sur un état vide de la
bande de valence avec 1’émission d’un photon, ¢’est 1’émission spontanée. Ce processus sera mis a
profit dans les émetteurs des rayonnements tels que les diodes électroluminescentes.

»Un photon présent dans le semi-conducteur peut induire la transition d’un €lectron de la
bande de conduction vers un état vide de la bande de valence avec I’émission d’un deuxiéme photon
de méme énergie, c¢’est 1’émission stimulée. Ce processus sera mis a profit dans les lasers & semi-
conducteurs [4,6].

Ces différents processus sont conditionnés par les régles de conservation de 1'énergie et de la
quantité de mouvement P=hk

Si on repére par les indices 1 et T, les états: initial et final de 1’électron, et par p 1’état du

photon, les régles de conservation s’écrivent:

E,-E,=+E, (11- 21)

H

-

f

H

k, (11-22)
Ou le signe (+) correspond a ’absorption et le signe (—) a I’émission.

Notant en outre que si le rayonnement est communément caractérisé par sa longueur d’onde dans le

vide mesurée en (1m), le semi-conducteur est quant a lui communément caractériser par son gap

d’énergie mesuré en (eV).

Dans 1’¢tude des composants optoélectroniques, il est utile d’avoir en permanence a ’esprit, la

relation énergie (-) longueur d’onde, pour traduire en (eV) la caractéristique d’un rayonnement

définie en (u) [3,6.7,13].

B L= AE (11-23)
T &
Soit:
or 0 (11-24)
AMu)
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Chapitre IT Les proprietés optigues et diélectriques

IL.5. Transition directe et indir ecte:
II.5.a. Semi-conducteur a gap direct:

Tn semi-conducteur a gap direct a la particulante d'aveir le minimum de sa bande de
conduction aligné dans espace réciproque (k) avec le maximum de sa bande de walence Cette
propriete permet émission d'un photon dont énergie est proche de celle du gap sans faire
intervenir un phonon du rézseau cristalling L'énergie ' émission est égale a 1'énergie du gap
diminuée de 1" énergie de liason de exciton (2) {voir figure 1LY, Cect est vrat 51 le maténau ne
possede pas de defants engendrant des états localisés (4) (veir figure I1.2) dans la bande interdite.
Dans le cas contraire, le spectre de photolutninescence présente des pics & des énergies inféneures

au gap du maténau. Enfin certains defauts provequent une désexcitation sans émission de photon
cotnime par exemple effet Auger [14].
IL.5.h. Semi-conducteur a gap indirect:
Cette fois o1, la bande de conduction n'étant plus alignée avec la bande de valence, pour
gquun électron puisse traverser la bande interdite, 1l faut gqu'un phonon du réseau cnstallin
interagizee avec lui. La probabilité de formation d’'un phonon étant trés défaverable, 'émission de

photon se vout Fortement diminuée par rapport au semi-conducteur a gap direct. {Photo direct)

BC
shidrilee lransitions
e | M P absorplion
Emission radiatives ,~~*
. ,;5“" Ihermalisation
] i
, By
" By
(a) (b) (¢)

Figure II-2: Transitions électronicques entre les extrema des bandes de valence et de
conduction a) semi-conducteur & gap direct, b) semi-conducteur & gap indirect, c) absorption direct

des photons dans un semi-conducteur a gap indirect [3,7].
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Dans ce cas un phonon est absorbé par le réseau, création d’une paire électron- trou, et a cause de
I’interaction photon - réseau, un phonon est souvent généré; la longueur d’onde % est donnée par:
hv=E,+huv,, (11-25)

he 1.237
E,+hv,, (B, +4.14%10"v,,)

(11-26)

Si:

E estexprimé en (eV),
v, en(Hz)

et Aen(um).

Dans 1’équation (II-25):
hv , : énergie du phonon.
v, : fréquence du phonon.

L’ énergie du phonon est typiquement estimée :
hv, ~0.0120.03 eV <<E,

Cependant dans la plupart des cas, ’absorption dans les processus direct et indirect est
identique [4, 6,7].
I1.6. Propriétés diélectriques :
IL.6.1. Relation de dispersion :
La réponse d’un cristal a un champ électrique appliqué E est complétement déerite par la fonction
diélectrique complexe s(co,E) [17]. Cette fonction a des conséquences importantes sur les
proprié¢tés physiques des solides [10].

Les relations de dispersions relient la partie réelle et imaginaire d’'une quantité complexe
qui d’écrit une relation linéaire entre deux grandeurs ; les conditions a I’infini et la relation de
causalité sont accomplies, ils sont appelés relations de Kramers-Kronig pour le travail original de

Kramers-Kronig (1926) sur la dispersion des rayons X.

La constante di¢lectrique complexe est donnée par [16]:
e(m) =g (0) +1g,(®) (I1-27)
Elle relie linéairement le champ électrique E (@) au déplacement D (o) par le biais de 1’équation

suivante :
D(o)=t(0) E(®) (11-28)

Cependant on peut ainsi formuler la relation de dispersion pourg, (®)et €,(®)[12,2,16] :
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Chapitre I1 Les propriétés optiques et diélectriques

o', (o:- )
g (0) = 1+= j [y do' (11-29)
g, (©) = ——Tg 1(9) o (11-30)
(@)’

Dans ces équations, la dispersion dans 1’espace (variation avec E) est négligée, car pour la
plupart des phénomeénes optiques, la longueur d’onde de la lumiére est grande comparée aux
dimensions du systéme. Ces résultats ne sont valables également qu’en 1’absence du champ
magnétique.

Dans le cas d’un milieu isotrope ou d’un cristal cubique,€ se réduit a un scalaire, la
réponse du systéme a une onde plane électromagnétique peut alors étre décrite a 1’aide d’un indice
de réfraction scalaire complexe [16]:

e=N’=¢g +ig, (11-31)

Ou N est une fonction de ®.

N(o)=n(w)+ ik(m) (11-32)

I1 est possible d’écrire les parties réelle et imaginaire de la fonction diélectrique en fonction
de I'indice de réfraction n et I’indice d’atténuation k comme suit:

g (@ =n’—k* (1133)
g, (®) =2nk

Ces simples équations indiquent le sens physique (expérimental) de la fonction
diélectrique. Le paramétre physique € détermine la propagation d’une onde électromagnétique dans
un matériau, 1 absorption et la réflexion.

Si une onde électromagnétique se propage dans le vide dans la direction x, le champ

électrique E est donné par:

— (- 1(x)t——)

E=E,e (11-34)

Dans un cristal d’indice N , ce champ devient:

o o (iet— it

E=E, e ¢ glo®) (11-33)

" k . .
Ou =22 cst le coefficient d’absorption.
&

Ce résultat est bien connu, la partie réelle de N correspond a I’'indice de réfraction normal
du cristal dans une région de transparence, tandis que la partie imaginaire conduit a une absorption

optique du cristal [15].
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I1.7.Calcul de I'indice de réfraction:

Les constantes diélectriques et I’indice de réfraction sont trés importants dans I’étude des
proprié¢tés optiques et électriques des cristaux.

Plusieurs approches ont été envisagées pour corréler le gap énergétique des semi-
conducteurs a leur indice de réfraction [3].

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 [3,17].

En effet, 1l existe plusieurs relations empiriques reliant 1’indice de réfraction au gap
énergétique pour un grand ensemble de semi-conducteurs [18,19].

Cependant, dans ces relations l'indice de réfraction n est indépendant de la température et
de I'énergie du photon incident.

Les modéles suivants ont été utilisés:
s La formule de Moss:

Moss était le premier a trouver une relation entre l'indice de réfraction n et le gap d'énergie

{ k
E,n*=k Donc n=4— (I1-35)
Eg

E, basé sur le modeéle atomique [18]:

Ou E, :estle gap d’énergie.

k: Une constante égale a 108 (eV).
n: L’indice de réfraction.
* L’expression proposée par Ravindra et ses collaborateurs:

Revendra et ses collaborateurs donnent une relation linéaire entre n et E_ donnée par [20] :
n=0+BE, (11-36)
Ou w=4.084 et p=—0.62(cV™")

% La relation empirique de Herve et Vandamme:

Herve et Vandamme proposeront un modele basé sur la théorie des oscillations classiques

Pour m<~<®,[19] :

(11-37)

Avec A=13,6(eV).
B=3.4(eV).
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o, : La fréquence de résonance ultra violet.
I1.8.Calcul de la constante diélectrique:
En haut fréquence la constante diélectrique est donnée par [3] :
e, =n’ (11-38)
n: L’indice de réfraction.
Le modele de Harisson « bond-orbital model » est utilisé¢ pour investir la dépendance en

composition de la constante dié¢lectrique statique€ en utilisant la relation qui lie la constante
diélectrique statique €, a la constante diélectrique en haut fréquence €, donnée par [19]:

g,—1

g, +1

=1+9 (11-39)

Ou 9 : est donnée par [21]:

2 2
a " (1+2a
= 13(—4°) (11-40)
2a

c

9

o, - Est la polarité, et déterminée en utilisant la définition de Vogl [22]:

V.(3)
== V.0) (11-41)
Ou V,(3) : le facteur de forme antisymétrique.
V4 (3) : Le facteur de forme symétrique.
o, : est la covalence du matériau définie comme :
a’=1-a,’ (1142)
s L’expression proposée par Adachi :
Adachi a proposé un modele basé sur la variation deg et de g avec le gap d’énergie
fondamental E_ [16]:
g, =11.26-142E, (11-43)
g,=18.52-3.08E, (11-44)

IL.9. Densité de charge

La densité de charge électronique est I'une des caractéristiques qui découle de la structure
de bande, elle est d'une utilité primordiale, lorsque les propriétés chimiques et physiques présentent
un intérét dans les matériaux semi-conducteur. Elle nous permet de connaitre le type de liaisons

établit entre les composant du matériau d'ou les propriétés optiques et électroniques.
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Contrairement aux propriétés électroniques un grand intérét est apporté récemment sur les propretés
structurales, ¢t en particulier sur les propriétés de liaison des semi-conducteurs et une idée réaliste
sur la distribution de charge électronique ¢ est obtenue d'un traitement des densités de charges qui
s'effectue dans l'espace direct, donnant ainsi une vue réelle sur le caractére ionique de la liaison [23]
I1.9.1.Calcul de la densité de charge:

Aprés avoir résolu 'équation de Schrodinger pour les fonctions d'ondes 'V (1)
HY, , ()=E, , (1) (I1-43)
Y,  (r): pseudo fonction d'onde.
n. k: sont respectivement le numéro de la bande et le vecteur d'onde de I'état.
La densit¢ de charge é&lectronique peut étre calculée comme une fonction positionnelle dans le

cristal en élevant au carré la fonction d'onde pour chaque état sommant par la contribution de tous

les états.

p. (D=3 (¥, , ()’ (II-46)

Dans le cas, Ou on s'intéresse a une certaine région spatiale de la zone de Brillouin:
2
pr)=c(*F, , (1) (I1-47)
Le calcul de la densité de charges totale nécessite la connaissance des fonctions d'ondes
dans toute la zone de Brillouin. Plusicurs méthodes d'approximation ont été développées dans le but
de réduire le temps de calcul nécessaire. Ainsi, les densités de charges de quelques semi-

conducteurs ont été calculées par J.P. Walter et al [22,25] en utilisant un échantillonnage régulier

de 3360 points de coordonnées.
1 . 2
E(Zs+l.2m+1.2n+1)un1te de — (I11-48)
a

s, m et n:sont des entiers.

-27 -



Chapitre I1 Les propriétés optiques et diélectriques

Références:

[1] B. Chalmers, structure ¢t Propriétés des Solides, Ed Masson, Paris, New York, 65, (1987).

[2] F. Abelés, optical Properties of Solids, North-Holland, Pblishing Company 3, 24, 25,26, (1972).
[3] F. Mezrag, Mémoire de magister, université de M’sila, Algérie, (2003).

[4] H. Saheb, Mémoire de magister, université de Tébessa, Algérie, (2012).

[5] D. Sénéchal, physique subatomique, Université de Sherbrooke 79, (2010)

[6] S. Ouendadji, Thése de doctorat, Université de Annaba, Algérie, (2010).

[7] H. Mathieu, physique des Semi-conducteurs et des Composants Electroniques, 4 Fd. Masson
21, 23, 24, 25, 33, 419, 420, (1998).

[8] G. Debionne, la lumiere, club d’astronomie , (2010).

[9] H.Mekahlia, Mémoire de master, Univérsité de Tébessa (Algeria),(2016).

[10] C. Kittel, physique de 1"état solide, Ed. Dunod Université, (1983).

[11] R .Mouici, Mémoire de magister, université de Tébessa, Algérie, (2012).

[12] P. Y. Yu and M. Cardona, Fundamentals of Semiconductors, Physics and Materials Properties,
4 ed. Springer-Verlag, Berlin, (1999).

[13] N. Bouarissa, Phys. Lett. A 245 285,(1998).

[14] G. Guillaume. These de doctorat, université de luminy. Marselle (France), (2002).

[15] Y. Farge, M. Fontana, Perturbations électroniques et vibrationnelles localisées dans les solides
ioniques. ed Masson, Cle Editeurs, paris, (1974).

[16] S. Adachi, Properties of Semiconductor alloys Group-1V, III-V and II-VI Semiconductors,
(2005).

[17] R. R. Reddy, M. Ravi Kumar, T. V. R. Rao, Infrared. Phys, 34, 95,(1993).

[18] V. P Gupta et N. M. Ravindra 1980 Phys. Stat. Sol. B,100, 715,(1980).

[19] P. I. L. Herve et I.. K. J. Vandamme, Infrared. Phys. Techno, 35, 609, (1994).

[20] N. M. Ravindra, S. Auluck et V. K. Srivastava, Phys. Stat. Sol. B, 93, k155, (1979).

[21] S. Y. Davydov and S. K. Tikhonov, Semiconductors, 32, 947, (1998).

[22] P. Vogl, . Phys. C,11, 251.(1978).

[23] S. Yousfi, These de magister, Université de M'sila, Algeria, (2004).

[24] J.P. Walter and M. L..Cohen Phys. Rev B4,1877,(1971).

[25] A. Balderschi, Phys. B7,5212,(1973).

-28 -



Chapitre 111

Résultats et discussions




Chapitre III Résultats et discussions

Chapitre I11
Résultats et discussions
II1.1Introduction:

Vu I’épanouissement de la technologie, de I'information et des besoins de I’industrie, les
composés semi-conducteurs III-V ont été un sujet de spéculation ¢t extrapolation, en particulier a
cause de leurs applications potenticlles dans la réalisation et le développement des dispositifs
optiques et optoélectroniques [1] Compte tenu de I'importance technologique, il devenu
indispensable la connaissance de ces matériaux et leurs propriétés électroniques ceci réside dans
I’étude de la structure de bandes qui est calculée en se basant sur la méthode du pseudopotentiel
empirique (EPM) qui est combinée avec l'approximation du cristal virtuel introduisant l'effet du
désordre comme un potentiel effectif, elle est utilisée pour étudier les propriétés électroniques des
alliages semi-conducteurs.

La méthode du pseudopotentiel empirique locale, couplée a 1’approximation du cristal
virtuel qui introduit 1’effet du désordre compositionnel, comme un potentiel effectif est utilisée pour
étudier les propriétés électroniques, a savoir: le gap énergétique, la structure des bandes
électroniques [2].

Le pseudopotentiel est défini comme étant une superposition des pseudopotentiels
atomiques de la forme:

Vo(F) =V (F) 4V, (F) (11I-1)
Ou: V, (1): La partie locale.
V,;(#): La partie non locale

Dans ce travail, on a pris en considération que la partie locale ou la partie non locale est

omise, donc la formule (ITI-1) prend la forme suivante:

VA(F)=V,(F)=D V,(G) S(G) exp(iGF) (111-2)

Avec S(G): Le facteur de structure et} (G): Le facteur de forme.

Les paramétres du pseudopotentiel empirique sont déterminé par la méthode non linéaire
des moindres carrées [3], dons laquelle tous les paramétres sont optimisés simultanément sous un
critére bien défini de la minimisation de la moyenne de la racine carrée de I’écart des gaps des
niveaux d’énergie calculés par la méthode des pseudopotentiels par rapport a ceux trouvés
expérimentalement. Il est donné par [4, 5]:

1
2

5= Z[ﬂ] (IT1-3)

S\ m—n
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Ot AB, =E ™ -E * (I11-4)

tj

m

E;; et sont respectivement, les énergies mesurées et celles calculées entre lei'®” état au vecteur

donde k=k ot le j"état au vecteur d’onde k=Fk dans les m paires choisis (i, j). n étant le

nombre des paramétres du pseudopotentiel empirique. Les valeurs de départ des facteurs de forme
sont améliorées par itération jusqu’a minimiser le & [6].
II1.2.1.’approximation du cristal virtuel (VCA):

[ approximation du cristal virtuel VCA, est 1’approche la plus préférée grace a sa
simplicité, elle postule que 1’alliage est approximativement représenté par un réseau périodique
virtuel avec un potentiel atomique moyen. I Hamiltonien H considéré pour la VCA est donné par:

hZ
H =[—EV2 +VAC(r):|+X[VAB ()= Vac ()] (11I-5)

2

Fe g, V() +(1=5) Ve ()] (I11-6)
2m

Ou: V, et V, . sont respectivement les potentiels périodiques des éléments AB et AC [7].

La méthode du pseudopotentiel empirique (EPM ) couplée a I"approximation du cristal
virtuel VCA reste la plus simple et offre des résultats compatibles et raisonnables pour la structure
de bandes [8]. Le gap énergétique pour la plupart des alliages ternaires est approximativement

donné sous la forme d’une fonction quadratique [9]:

Tooe ()=l +0-2)T . +Cx(1-x) (I11-7)
Avec: T et T, sont les gaps énergétique du composé AB, AC respectivement.

C:est souvent nommé « paramétre de courbure » ou « bowing » ou « parameétre non linéaire » et
prouvé par I'expérience. Cependant la VCA donne des paramétres de courbure (bowing) du gap
énergétique déviant d’une valeur importante de celle fournie par I’expérience. Pour remédier a cela,
il est nécessaire d’introduire 1’effet du désordre compositionnel dans le formalisme de la VCA, en
ajoutant un terme correctif a I’Hamiltonien appelé potentiel du désordre effectif [8].
IIL.3.1.’approximation du cristal virtuel améliorée (VCAA):

Dans 1’approximation du cristal virtuel améliorée VCAA, le potentiel dii au désordre
compositionnel est ajouté au potentiel périodique du cristal, le pseudopotentiel du systéme devient
[10, 11]:

V(r)=Vyea + Ve (I11-8)
1

V(r)=Vyes —P(x(1-x)) Y AG-R;) (111-9)
i
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V..., le potentiel périodique du cristal virtuel.

V... le potentiel non périodique dii au désordre compositionnel.

L’ équation (I1I-9) peut &tre écrite sous une forme plus étendue [12]:

1
V{1)=xV,p 0+ A=) Voo ()= Plx= 0] (Vap (1) =V, (1) (111-10)
Sous une forme plus condensée, en termes de séries de Fourier, J7(r) devient :

V(1)=>_V(G)exp(iGr) (ITI-11)
G
Avec V() est le facteur de forme donné par:

Voo (@)= Voo (G4 (1= )V (G) - PxA= 9] [Vae (6)= Vie () (0-12)

Vs (G)et V,.(G)sont les facteurs de formes des composés AB et AC respectivement.
Ces facteurs de formes ont été utilisés pour calculer la densité de charge électronique de 1’alliage
ternaire Al, Ga,  Sben faisant varier la valeur du paramétre p jusqu’avoir un bon accord avec les
valeurs expérimentales. La valeur de p dans notre étude est égal a (p = 0.098173) correspondant a
un bowing optique expérimental (¢=0.044).
Les facteurs de formes de cet alliage sont calculés selon 1’expression (I11-12) d’ou:

Voo s = XV aigo (G )+ (1= )W gy (G )= P[5 (1= X W2 [V, (G )= Vi (G )] (LII-13)

Les facteurs de forme du pseudopotentiel local symétriques et antisymétriques ainsi que les

paramétres du réseau des composés binaires sem-iconducteurs GaSb et AISb dans la phase zinc

blende sont présentés dans le tableau III-1.

Tableau III-1:Les facteurs de forme symétriques V et antisymétriques V7, ajustés en (Ryd) des
matériaux semi-conducteurs GaSb et AlSb dans la phase zinc blende ainsi que les parameétres du

réseau a en (w.a) et en (A°).

Facteurs de formes (Ryd) Paramétre
Composé
V(3) V4 (8) V(1D V,.(3) V,(4) V.11 du réseau a
11.5946 (u.a)
AlSb -0.233314 | 0.068246 | 0.02599 | 0.057 0.058960 | 0.016475
6.1355 (A®)
11.5162 (u.a)
GaSb -0.195373 | 0.005 0.045073 | 0.040776 | 0.03 0.000
6.09403 (A®)

IIL.4.Etude des gaps énergétiques de I'alliage ternaire Al, Ga,  Sb:

Les alliages semi-conducteurs fournissent des moyens naturels d'accorder l'importance de

gap interdit afin d'optimiser et élargir les applications des dispositifs semi-conducteurs. Les alliages
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semi-conducteurs IILV ont ouvert de nouvelles générations d'applications de dispositif pendant les
derniéres décennies [13,14].

Il est important de remarquer la dépendance en composition des gaps d’énergie de 1’alliage
ternaire A/, Ga,_, Sh, nommés gap direct £, et gap indirect E." et EXr [6].
Dans nos calculs les gaps énergétiques pour les composés binaires AlSbetGaSbpour la
concentration de I’ Aluminium (x=0, 0.1, 0.3, 0.5, 0.7, 0.9 et 1) avec ¢t sans tenir compte 1’effet du
désordre compositionnel sont représentés dans le tableau I11-2.
Tableau II1.2: Les gaps énergétiques pour les composés binaires AlSbet GaSb et leurs

alliages ternaires

Gaps d’énergie (eV)
Composé EF E} E]f
Exp. Cal. Exp. Cal. Exp. Cal.

GaSb 0.72*° 0.72601 1o5®"R 1.02992 0.76 &P 0.80994
0.90690% 1.11638* 0.97377*

Alg1IngoSb - - ;
0.85465%* 1.09392%x* 0.92745%%*
1.25205% 1.26656* 1.28369*

Algslng 7Sb - - ;
1.177%%* 1.23839%* 1.21783%*
1.57586* 1.39087* 1.57192*

AlysIng sSb - - .
1.49907%* 1.36581%* 1.5050%%
1.87944* 1.49367* 1.84053*

Alg7Ing3Sb - s ;
1.81355%* 1.47511%* 1.78337%*
2.16417* 1.57845% 2.09151*

Algolng ;Sb - - .
2.12383** 1.56878** 2.05661%*
AlSb 29750 2.29991 1.615*" 1.61501 2.211%P 2.21097

*Nos calculs sans désordre.
**Nos calculs avec désordre.
“Refi: [ 15] . Réf: [16]

A partir du tableau (II1.2) on observe que, les résultats obtenus des gaps d'énergies sont en
bon accord avec ceux trouvés par I’expérience pour les composés binaires AlSbetGaSb.On
constate aussi que les gaps d’énergies directes et indirectes de l'alliage ternaire Al Ga,  Sb

augmentent avec 1’augmentation x de 1’ Aluminium. Par contre 1’effet du désordre diminue les gaps

d’énergies en allant du GaSb (x=0) vers AlSb (x=1).
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Nous avons résumé les gaps d’énergie fondamentaux E, de Ialliage A/ Ga, ,Sb pour les

concentrations x de I’Aluminium avec et sans tenir compte de 1’effet du désordre compositionnel
dans le tableau III-3.

Tableau II1-3: Les gaps d’énergie fondamentaux de ’alliage A/, Ga,_, Sb pour les concentrations

x=0.0,0.1,03,0.5,0.7, 0.9 et 1.0.

Matériaux E g (eV)
0.72601
GaSb 6
0.72%
0.90690"
Aly1GagoSb -
0.85465
1.25205"
Alg3Gag 7Sb i
1.177
1.39087
AlysGag 5Sb ”
1.36581
1.49367
Aly7Gag 3Sb s
1.47511
1.57845
AlyoGag 1 Sb e
1.56878
1.61501
AlSb .
1.615%

" Nos calculs sans désordre.

™ Nos caleuls avec désordre.

aRéf: [15], b Reéf.: [16]

La figure III-1 représente la variation du gap fondamental 72 en fonction de la concentration x de

I’ Aluminium de I’alliage Al, Ga,  Sb ternaire avec et sans tenir compte de I’effet du désordre

compositionnel.
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164 —e—Without disorder
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Figure III-1: la variation du gap fondamental £, en fonction de la concentration x de I’ Aluminium
de I’alliage ternaire Al,Ga, . Sb avec et sans tenir compte de I’effet du désordre compositionnel.
On remarque que, les gaps d’énergies fondamentaux FE, de lalliage A/, Ga,  Sb

augmentent non linéairement en fonction de la concentration x de 1I’Aluminium, et I"effet de

désordre est faible et on peut le négligé.
Les ajustements quadratiques de ces courbes sont sous la forme d’expression analytique

suivante:

E,=A+Bx+Cx(l-x) (I11-14)

C: est le paramétre de courbure du gap d’énergie.

Les expressions analytiques des gaps fondamentaux E avec (VCA) et (VCAA) des

alliages ternaires Al, Ga |_, Sb sont données par les relations suivantes:

E, =0.75278+0.82685x —0.92812x> (VCA) (I1I-15)

E, =0.72097+0.86755x—0.81543 (VCAA) (I1I-16)

On remarque que 1’effet de désordre est faible et on peut le négligé.
IIL.5.Etude des propriétés optiques et diélectriques:

L’étude des propriétés optiques et diélectriques des solides a été prouvée pour &tre un outil
puissant pour la compréhension de la structure électronique et atomique de ces matériaux.

Dans la physique du solide les gaps d’énergie et les constantes optiques (I'indice de

réfraction n) et les constantes diélectriques (la constante diélectrique statique &, et la constante

diélectrique a haute fréquence £_) sont des paramétres importants [ 6, 17, 18].

= 5



Chapitre III Résultats et discussions

IIL.5.1.Indice de réfraction:

La connaissance du gap d’énergie nous a permis de calculer ’indice de réfraction n et de
voir sa dépendance en fonction de la concentration x suivant les relations (II-35, 1I-36, 11-37)
données au chapitre II. Nos résultats comparés aux données de la littérature sont présentés dans le
Tableau III-4 avec et sans tenir compte de 1’effet du désordre compositionnel.

Les valeurs de I’indice de réfraction n obtenues en employant les relations de Moss, de
Ravindra et ces collaborateurs, de Herve et Vandamme respectivement, sont : 3.49, 3.63, 3.44, pour
GaSb, et 2.85 ,3.08, 2.89, pour AlSb.

Noter que pour GaSb, le décalage de 1’accord entre nos résultats et les données connues
est dans les intervalles[8.57% - 6.11%-9.47%], [4.87% - 2.31%-13.91%] et [9.82% - 7.40%-7.97%]
en employant les relations de Moss, Ravindra et ces collaborateurs, Herve et Vandamme
respectivement. Pour AlSb, nos résultats sont conformes aux données connues de [10.35% -
34.25%], [3.36% - 44.72%] et [9.393% -35.69%] en employant les relations (11-35), (11-36) et (1I-
37) respectivement.

On remarque que, nos résultats sont en bon accord par rapport aux autres travaux surtout
en employant la relation de Ravindra .

Donc nous constatons que le meilleur modeéle est celle du Ravindra.

Dans la figure III-2, nous avons tracez les courbes de I’indice de réfraction # en fonction
de la concentration x de 1’ Aluminium, calculée par les différentes relations.

Nous observons qu’il y a une diminution de I'indice de réfraction en augmentant la
concentration x de 1I’Aluminium et cette diminution est non linéaire pour les différents modéles
utilisés. On constate aussi, que 1’effet du désordre fait augmenter 1’indice de réfraction n en allant
du composé GaSb(x=0) vers le composé AlSb (x=1), cet effet est faible pour x = 0.4, C'est-a-dire
on peut le négligé.

La dépendance de la concentration x de 1’Aluminium avec 1'indice de réfraction n est
montrée dans la figure III-3 pour les trois modéles. On observe la méme tendance de n pour tous les
modéles utilisés. L augmentation de la concentration de I’ Aluminium méne a une diminution mono-
tonique de n.

D’aprés la figure I11-3, L allure de la courbe de 1'indice de réfraction calculé par la relation
de Herve et ses collaborateurs et celle de I'indice de réfraction calculé par la relation de Moss est
presque semblable surtout pour les concentrations supérieures de 0.1 de I’ Aluminium par contre la
relation de Ravindra donne des valeurs de n un peut élevé que les deux autres relations.

Tableau III-4 :I.’indice de réfraction n calculé par les différentes relations et les gaps d’énergies

fondamentaux des composés binaires semi-conducteurs GaSb, AlSb et leurs alliages ternaires.
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Es (eV) n
Composé
Cal. Autres Moss Ravindra Herve Autres
% 82(C)’ (@, &
GaSb 0.72601 |0.72* |[3.49237032 |3.6338738 | 3.44451566 3720
3.19%
0.90690" 330343745 | 3.5217220° | 3.312283"
Alo-lGa0-9Sb ek = sk et sk =
0.85465 3.35280939 | 3.554117 3.34927293
1.25205 3.04754776 | 3.3077290° | 3.08974355
Alg3Gay;Sb - - - . - -
1.177 3.09500834 " | 3.35426 3.13513811
1.39087 296848121 | 3.2216606 | 3.00971828"
A10_5G3.0_5Sb seste - seste Heske seske -
1.36581 2.982005 3.2371978"" | 3.02380121
1.49367 2.91603192" | 3.1579246 | 2.95354004
A10_7G30_3Sb sk - sk ek ke -
1.47511 2.92516142" | 3.1694318" | 2.96349761
1.57845 2.87606192 | 3.1053610 | 2.90905292"
A10-9Ga0-18b ok = sk sk ook =
1.56878 2.88048374 | 3.1113564 | 2.91404595
3_19(h)= ()]
AlSb 1.61501 | 1.615™ | 2.85964508 | 3.0826938 |2.89035971 |2.13%®

*Nos calculs sans désordre.

**Nos calculs avec désordre.
@ R&f: [15], @ Ref: [16], O Ref: [11], 9 Réf: [19], © Réf: [20], D Réf: [21], ©® Réf: [22 ]
® Réf: (23], Y ReL: [24], ¥ Réf: [25], VRS [26].
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Figure III-2: La variation de I'indice de réfraction n en fonction de la concentration x de

) et avec désordre (- - - -) de

I’ Aluminium, calculé par les différentes relations: sans désordre (

I’alliage Al Ga,_.Sb.

37
F. —m— Moss
3.6 Al Gaq_, Sb
1 T x~91-x - #-Herve
3.5 ---+-- Ravindra

3.4 4
3.3 1

3.2

Refractive Index

3.1
3.0 1

2.9

2.8 . T . . . . . .
0.0 02 0.4 0.6 0.8 1.0
GaSb "

Composition x

Figure III-3: Comparaison de la variation de I'indice de réfraction n en fonction de la
Al,Ga,_.Sb concentration x de I’ Aluminium, calculé avec les différentes relations de 17alliage.
Les interpolations quadratiques de ces courbes sont ajustées selon la fonction analytique de
la forme suivante:
n=A+Bx+Cx{(x-1) (I11-17)
C: est le paramétre de courbure de l'indice de réfraction n. Leurs expressions analytiques sont

comme suites :

n=3.4431-1.4031x+0.8582x° (Moss VCA) (III-18)
n=3.4721-1.3863x+0.8055x° (Moss VCAA) (IT1-19)
n=3.6173- 1.088]x+0.5754x° (Ravindra VCA) (111-20)
n=3.637-1.0434x+0.5036 x° (Ravindra VCAA) (111-21)
n=3.4184-1.161x+0.6597 x* (Herve VCA) (I11-22)
n=3.4408-1.1283x+0.5987 x° (Herve VCAA) (111-23)

Nous observons que les parametres de courbure (bowing) en utilisant les différentes

relations sont positifs ,et ils diminuent lorsqu’on tient compte de 1’effet du désordre compositionnel

mais ces diminutions sont faibles.

On remarque aussi que la valeur du bowing pour I’indice de réfraction calculé avec la

relation du Moss est la plus grande comparativement avec les valeurs du bowing pour I’indice de
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réfraction calculé avec les deux autres modeles ,Cependant la valeur du bowing pour ’indice de
réfraction # calculée avec la relation de Herve est trés faible.
II1.5.2.1.es constantes diélectriques:
I1I1.5.2.1.La constante dié¢lectrique a haute fréquence ¢ :

D’aprés la relation (II-38) qui est présenté dans le chapitre II on peux calculer la constante
diélectrique a haute fréquence £, pour les trois modeles (Moss, Herve et Ravindra) en fonction de

la concentration x de I’Aluminium dans 1intervalle [0-1] de 1’alliage semi-conducteur

ternaire Al_Ga, Sb.

Le tableau (III-5) présente les valeurs de la constante diélectrique a haute fréquencese,, avec
et sans tenir compte de I’effet du désordre compositionnel.

Les valeurs de la constante diélectrique a haute fréquence g, en employant les relations de
Moss, de Ravindra et ses collaborateurs, de Herve et ses collaborateurs, respectivement, sont
12.19,13.20,11.86 pour GaSb:8.17,9.50,8.35 pour AlSb.

Noter que pour GaSb, le décalage de 1’accord entre nos résultats et les données connues
est dans les intervalles[15.53% - 14.10%],[17.83% - 16.44%] et [29.16% - 27.96%] en employant
les relations de Moss, Ravindra et ces collaborateurs, Herve et Vandamme respectivement.
Pour AlSb, nos résultats sont conformes aux données connues de [20.1409% - 13.4198% - 16.29%
et17.23%], [7.19% - 31.80% - 2.73% et 3.81%] et [18.41% - 15.86% - 14.49% et 15.44].

Donc nos résultats sont en bon accord avec les autres travaux disponibles.

Il est clair de ces comparaisons que l'accord est bon entre les résultats obtenus et les

données connues (voir tableau (I11-5).

La figure III-4 montre 1'évolution de la constante diélectrique a haute fréquence g_en
fonction de la concentration de 1’Aluminium de 1’alliage Al Ga, Sb, calculée par les trois

relations. Noter qu'en augmentant la concentration x de I’Aluminium, la constante diélectrique a
haute fréquence diminue non linéairement en fonction de la concentration x de I’ Aluminium pour
tous les modeles. Ce n'est pas étonnant selon 1’équation (II-38), on peut s'attendre a ce qu'un tel
comportement deg_ soit qualitativement semblable a celui de I'indice de réfraction n.

[’effet de désordre compositionnel influe sur la constante diélectrique a haute fréquence
g, mais cette influence est moins importante pour des concentrations supérieures a x=0.4 dans ce
cas on peut le négligé.

la figure III-5 qui représente la comparaison de la variation de la constante di¢lectrique a

haute fréquence £, en fonction de la concentration x de I’ Aluminium.
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Pour des concentrations plus grandes que 0.1 de I’Aluminium, 1’allure de courbe de la
constante diélectrique a haute fréquence calculée par les deux relations de Moss, de Herve et ses
collaborateurs est presque la méme ,par contre la relation de Ravindra est en désaccord avec les
deux autres relations.

Tableau III-5: La constante diélectrique a haute fréquence g, calculée avec les différentes relations

des composés binaires semi-conducteurs GaSb, AISb et leurs alliages.

Eg (eV) g,
Composé
Cal. Moss Ravindra Herve Adachi Autres
14.44'®)
GaSb 0.72601 | 12.1966504 | 13.2050388 | 11.8646881 | 10.2290658 i
14.2
0.90690 | 10.9126990 | 12.4025258 | 10.9712187 |9.972202
AlO-IGaO-g Sb seste seske sesle seske seske -
0.85465 | 11.2413308" | 12.6317476 | 11.2176292"" | 10.046397
1.25205 | 9.28754736" | 10.9410711° | 9.54651519" | 9.482089"
A10-3Ga0-7Sb sfesle Heske seske sesle seske -
1.177 9.5790766 11.2510601 | 9.82909098 | 9.58866
139087 | 8.81188068 | 10.3790970° | 9.05840414 |9.2849646
AlO-SGa0-5 Sb ok ke ok ik ke -
1.365817 | 8.8923538 10.4794496 | 9.14337376 | 9.3205498
1.49367 | 8.50324218 | 9.97248778 | 872339874 |9.1389886
A10-7Ga0-3 Sb ok ook ek ook sk =
1.475117 | 8.55656934" | 10.0452979" | 8.78231809" | 9.1653438
1.57845 | 8271732157 | 9.64326694° | 8.46258889 | 9.018601"
A10-9Ga0-18b ok sk ek sk sk =
1.56878 | 829718657 | 9.68053865 | 8.49166382 | 9.0323324
10.24
7.219
AlSb 1.61501 | 8.17756999 | 9.50300106 835417923 | 8.9666858 | 9.77¢
9.88"
10.24®

=
Nos calculs sans désordre.

sk 7
Nos calculs avec désordre.

Réf: [19], ™ R&F: 201, @ RéEE: [27], 9 Ref: [28], © Réf: [29], © Réf: [15].
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Figure III-4: L.a variation de la constante diélectrique a haute fréquence g, en fonction de la

concentration x de 1’ Aluminium, calculée par les différentes relations: sans désordre (

désordre (- - - -) de 1’alliage Al,Ga,_,Sb.

) et avec

14.0

-3 1 —a— Moss relation

1307 “a - - - Herve and Vandamme relation
1257 ---4&--- Ravindra et al. relation

12.0 4
11.5 4
11.0 4 "--\ Al _Ga,4 .Sb
' Sy X91-x
; s, o
o
10.0 " S

High-frequency dielectric constant
=
(8]

02 04 06 08

Composition x
Figure III-S: Comparaison de la variation de la constante diélectrique a haute fréquence £, en
fonction de la concentration x de I’Aluminium, calculée par les différentes relations de 1’alliage
Al Ga,_.Sb

[’ interpolation quadratique de la variation de la constante diélectrique a haute
fréquence g, ci-dessus est ajustée sous la forme suivante:

£, =A+B+Cx(x-1) (111-24)

C: est le paramétre la courbure de la constante diélectrique a haute fréquences .

Leurs expressions analytiques sont comme suites:

£, =11.8402-9.0685x + 5.6668 x> (Moss VCA) (IT1-25)
e, =12.0314-9.0045x+5.3684x° (Moss VCAA) (111-26)
e, =13.0706 - 7.5029x+ 4.0951 x* (Ravindra VCA) (IT1-27)
e, =13.2101-7.235x+ 3.6491 x° (Ravindra VCAA) (I11-28)
e, =11.6716-7.5186x+4.3842x" (Herve VCA) (111-29)
e, =11.8201-7.3456x+ 4.0241x° (Herve VCAA) (IT1-30)

Nous observons que les valeurs du bowing pour la constante diélectrique a haute
fréquence g, calculé avec les trois relations sont positives, et I’effet de désordre compositionnel est

trés faible.
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On remarque que la valeur du bowing de la constante diélectrique a haute fréquence g,

calculé a partir de la relation de Moss est la grande comparativement aux valeurs du bowing pour la

constante diélectrique a haute fréquencee,, calculé avec les deux autres modeles.
I11.5.2.2. La constante diélectrique statique ¢, :

Pour calculer la constante diélectrique statique €,, nous avons utilisé le model de Harrison
qui relie la constante di¢lectrique a haute fréquences, avec la constante diélectrique statique g,
(relation II- 39).

Le tableau III-6 regroupe nos calculs concernant les valeurs de la constante diélectrique

statique g,avec et sans tenir compte de 1’effet du désordre.

Les valeurs de la constante diélectrique statique g, en employant les relations de Moss, de
Ravindra et ses collaborateurs, de Herve et Vandamme, respectivement, sont 12.97,14.05,12.61
pour GaSb:8.87,10.32,9.06 pour AlSb.

Noter que pourGaSh, le décalage entre les résultats et les données connues est dans les
intervalles [17.31% - 16.30% - 17.36%], [10.44% - 9.58% - 10.50% ] et [19.57% - 18.59% - 9.62%]|
en employant les relations de Moss, Ravindra et ces collaborateurs, Herve ¢t Vandamme
respectivement. Pour AlSb, nos résultats sont conformes aux données connues de [26.28% - 24.78%
- 28.48% et 20.82%], [14.20% - 12.46% - 16.76% et 7.85%] et [24.67% - 23.14% - 26.92% et
19.09%].

Il est clair de ces comparaisons que ces résultats sont en concordance avec les données
connues (voir tableau II1-6).

La Figure III-6 représente la variation de la constante diélectrique statique g,en fonction
de la concentration de I’ Aluminium, calculée par les différentes relations.

Nous observons qu’'il y a une diminution de la constante didlectrique statique en
augmentant la concentration de 1’Aluminium et cette constante varie non linéairement avec la
concentration de 1’ Aluminium et il montre presque le méme comportement qualitatif que celui de
g, et de I'indice de réfraction ».

Pour des concentrations supérieures a 0.1 de I’Aluminium, Pallure de la courbe des
constantes diélectriques statiques g, calculées par les deux relations de Moss, de Herve et
Vandamme est presque la méme. (voir figure I11-7).

Dans la figure III-8 nous observons le méme comportement de la constante diélectrique

statique g, et la constante diélectrique a haute fréquence g, en fonction de la concentration x de

I’ Aluminium.
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Tableau III-6: La constante diélectrique statique ¢, calculée avec les différentes relations des

composés binaires semi-conducteurs GaSb, AlSbet leurs alliages ternaires.

E, (V) g,
Composé
Cal. Moss Ravindra Herve Adachi Autres
15.69®
(b)
GaSb 0.72601 | 12.9731566 | 14.0514784 |12.6181722 | 16.2838892 | 15.5
15.7'%
{e)
0.90690 | 11.6296770° | 13.2272618 | 11.6924293 | 15.726748"
Alo-lGa0-9Sb sk s ek sk sk =
0.85465" | 11.973141 13.4629122" | 11.9477457 | 15.887678
1.25205 | 9.93529887 | 11.7180614 | 10.2145075 | 14.663686
A10-3Ga0-7Sb ok ek et sk ek =
1.177 10.2384885 | 12.0389854 | 10.5077197 | 14.89484
1.39087 | 9.46667473 | 11.1652556 |9.73386185 | 14.2361204
Alg5Gag sSb - . " - o |
1.36581 | 9.54305316" | 11.2609999"" | 9.81476891" | 14.3133052
1.49367 | 9.17335529 | 10.7738189 | 9.41317399 | 13.9194964
A10_7G30_3Sb Hesle seske seske sesle gl | T
1.475117 | 9.22222668" | 10.84209727 | 9.46786162" | 13.9766612
1.57845 | 8.95984837 | 10.4611700° | 9.16876568 | 13.658374
Alo_gG&o_le ik ok ke ik W [
1.56878" | 8.98207322" | 10.4952615 | 9.19480337 | 13.6881576
12.04Y
11.80%
12.419
AlSb 1.61501 | 8.87541111 | 10.3297076 |9.06919123 | 13.5457692 1 21®
12.04"
() ()

kS r
Nos calculs sans désordre.

™ Nos calculs avec désordre.
(a) Reéf.: [19], ® Ref: [20], © Ref: [27], Y Réf: [30], © Réf: [31], O Ref.: 28], ® Réf.: [15]
® R&f: [32] Y Ref: [29]1Y Réf: [20]
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Figure II1-6: La variation de la constante diélectrique statique g en fonction de la concentration de
I’ Aluminium, calculée par les différentes relations: sans désordre (—) et avec désordre (- - - -) de

I’alliage Al,Ga ,_,Sb.

| N —a— Moss relation
"-.A -8 - Herve and Vandamme relation
i ---&--- Ravindra et al. relation

12.04 A Al,Gay_,Sb

Static dielectric constant

0.0 I 0.2 I 014 ' 0!6 . 0.8 l 1.0
Composition x
Figure ITI-7: Comparaison de la variation de la constante diélectrique statique g, en fonction de la
concentration x de I’ Aluminium, calculée avec les différentes relations de 1’alliage Al Ga , _ Sb.
Les interpolations quadratiques de la variation de la constante diélectrique statique g, en

fonction de la concentration x de 1’Aluminium sont exprimées par les expressions analytiques

suivantes :
£,=12.5952-9.4515x+6.0094 x° (Moss VCA) (I1I-31)
£,=127975-9.417x+5.726 x* (Moss VCAA) (111-32)
£, =13.9106-7.7228c+4.3115 x° (Ravindra VCA) (111-33)
g, =14.057 -7.4769x+ 3.8776 x° (Ravindra VCAA) (111-34)
£,=124146-7.784 x+4.6331 x° (Herve VCA) (111-35)
£,=12.571-7.634x+4.2849 x° (Herve VCAA) (T111-36)

Nous observons que les valeurs du bowing pour la constante diélectrique statiqueg,

calculé avec les trois relations sont positives, et ils diminuent lorsqu’on tient compte de 1’effet du
désordre mais ces diminutions sont faibles. Et on remarque que la valeur du bowing pour la

constante diélectrique statique g, calculé avec la relation du Moss est grande comparativement aux

valeurs du bowing pour la constante diélectrique statique g, calculé avec les deux autres modéles.
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14.5
14.0 _'\ —o— high-frequency dielectric constant

E - 4~ - gtatic dielectric constant
1354 “a

13.04
125
12.04
11.5-
11.0
105
10.04
9.5
Bt ————————————————
0.0 02 0.4 06 08 1.0
Gasib Composition x Al

Al Gaq_,Sb

Dielectric canstant

Figure III-8: La variation de la constante diélectrique a haute fréquence g, et la constante
diélectrique statique g, en fonction de concentration x de 1’ Aluminium, calculées par les différentes
relations avec désordre de 1’alliage Al_Ga, .Sb.

Les figures III-9 et III-10 représentent La variation de la constante diélectrique a haute fréquence

g, et la constante diélectrique statique g, en fonction du gap d’énergie fondamental.
Nous observons que les valeurs de la constante diélectrique a haute fréquence g, et la
constante diélectrique statique £, diminuent linéairement avec I’augmentation des gaps d’énergies

pour le modele deAdachi, Par contre cette variation est non linéaire pour les modeles de Moss , de

Herve et de Ravindra.
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19 I - Adachi's relation scaling
18 - —-- Present data scaling with Moss relation
E — @ Present data scaling with Herve and Yandamme relation
17 4 —A— Present data scaling with Ravindra et al. relation
Lot i Al G
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Figure III-9: Comparaison de la dépendance de la constante diélectrique a haute fréquence avec le
gap d’énergie fondamental de 1’alliage Al_Ga, Sb. La courbe pleine avec des symboles remplis

d'étoile est la graduation faite en utilisant la relation d'Adachi, les autres courbes sont les données

du présent travail en utilisant les différentes relations.

18.0

17.5 Je— Adachi's relation scaling

17.04 =+ Present data scaling with Moss relation

16.5 ] — @ Present data scaling with Herve and Vandamme relation
16.0 1 — —l— Present data scaling with Ravindra et al. relation
ey B Al Ga4_, Sb
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Figure III-10: Comparaison de la dépendance de la constante diélectrique statique avec le gap

d’énergiec fondamental de 1’alliage Al _Ga, Sb. La courbe pleine avec des symboles remplis
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d'étoile est la graduation faite en utilisant la relation d'Adachi, les autres courbes sont les données
du présent travail en utilisant les différentes relations.

Une graduation de nos données concernant g, et g, avec E,.en utilisant un ajustement

quadratique, donne les relations suivantes:

£, =187087-11.1306E, +2.8706E,’ (Moss) (111-37)
&, =16.6791-5.0642E_+0.3844E° (Ravindra) (I1-38)
¢, =162064-6.9203E,+1.2776E,° (Herve) (I11-39)
&, =20.0361-12.1774E +3.2762E,’ (Moss) (111-40)
&, =17.8765-5.7287E, +0.6515E,’ (Ravindra) (111-41)
&,=17.3594-7.6765E +1.5759E (Herve) (111-42)
g, =11.26-1423E,+1.88304E - 15E ° (Adachi) (111-43 )
g, =18.52-3.08E  +1.99916E - 14E (Adachi) (111-44)

Les équations (III-37 — I1I-42) obtenus par nos données de 1’alliage ternaires Al,Ga, . Sb indiquent

clairement que notre échelle des données a un comportement non linéaire en fonction du gap

d'énergic E, qui est différent du comportement linaire estimé a partir des relations (I111-43) et (11I-

44) rapporté par Adachi.
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Conclusion générale
Le présent travail est réalisé dans le cadre de 1’étude des propriétés optiques et
di¢lectriques de 1’alliage ternaire semi-conducteur Al, Ga, . Sb. La méthode utilisée est celle du
pseudopotentiel empirique local (EPM), couplée avec I’approximation du cristal virtuel (VCA) qui
inclut l'effet du désordre compositionnel par l'introduction d'un potentiel effectif du désordre, et
combinées avec le modele des orbitales liées de Harrison (bond-orbital -model). Cette méthode est
simple et donne des résultats rapides et en général fiables.

Dans nos résultats, nous avons trouvé que les gaps d’énergies fondamentaux E,

augmentent non linéairement avec 1’augmentation de la concentration x de 1’ Aluminium. Pour les
propriétés optiques et diélectriques nous avons trouvé que I'indice de réfraction n, la constante
di¢lectrique a haute fréquencee, et la constante diélectrique statique g, diminuent non
linéairement avec 1’augmentation de la concentration x de I’ Aluminium pour les trois relations de
Moss, de Ravindra et de Herve.

Nous avons trouvé aussi que les valeurs de la constante diélectrique a haute fréquences,,
et la constante diélectrique statique g, diminuent linéairement avec 1’augmentation des gaps

d’énergies pour le modéles de Adachi ,Par contre cette variation est non linéaire pour les modéles
de Moss ,de Herve et de Ravindra .

Il faut noter que les résultats prouvés par le modéle de Ravindra et al, donnent des
meilleures valeurs qui sont en bon accord avec des autres travaux, et le comportement des
constantes diélectriques est qualitativement semblable a celui de I’indice de réfraction.

L’effet du désordre compositionnel influe faiblement sur les constantes optiques et
diélectriques, mais cette influence est presque négligeable pour des concentrations supérieures a
x=0.4 de I’Aluminium.

En générale, nos calculs s’accordent bien avec les autres méthodes de calculs et les

travaux expérimentaux disponibles.
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