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Abstract

Abstract:

The aim of this work is to study the Magnesium effect on the optical and dielectric
properties of binary compounds ZnTe, MgTe and terary alloys Mg,7Zn;Te ,crystallizing in the

zine-blende structure with and without the disorder effect.

To investigate this type of alloy, we use the empirical pseudo potential method (EPA) where the
local potential coupled to the virtual crystal approximation (JCA4) with and without considering the
cffect of disorder, and associated with bond-orbital model of Harrison (BOM).

We calculated the refractive index n, the high frequency dielectric constant &_, and the static

dielectric constant € .

We have studied the dépendance of the Magnésiums concentration x on the optical and dielectric
properties of the ternary alloy Mg, Zn;, Te, in case of présence of the disorder or not over the
whole range of the composition [0-1].

Generally our results are in good agreement with the available theoretical and experimental results.

Key words: MgTe, Znle, semi-conducteurs (//-177), pseudo potential, virtual crystal approximation,

refractive index, dielectric constants.



Resume

Résumeé :

Le but de ce travail est d’étudier I'influence de Magnésium sur les propriétés optiques et
di¢lectriques des composés binaires Znl'e , MgTe et leurs alliages ternaires Mg, Zn;Te cristallisée
dans la structure zinc-blende avec et sans tenir compte de 1’effet du désordre.

Pour étudier ce type d’alliage, nous avons utilisé la méthode de pseudopotentiel empirique
(EPM) couplée avec I'approximation du cristal virtuel (CA), qui contient ’effet du désordre
comme un potentiel effectif, et combinée avec le modele des orbitales liées de Harrison (BOM).

Nous avons calculé 1'indice de réfraction n, la constante diélectrique a haute fréquence &, et
la constante diélectrique statique &g.

Nous avons étudié la dépendance de la concentration x de Magnésium sur les propriétés
optiques et diélectriques de 1’alliage ternaire Mg, Znj, Te en cas de présence du désordre ou non
sur toute la gamme de la composition [0-1].

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

théoriques et expérimentaux disponibles.

Mots-clés : MgTe, ZnTe, semiconducteurs (/I-17] ), pseudo potentiel, approximation du cristal

virtuel, indice de réfraction, constants diélectriques.
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Introduction génerale

Introduction genérale

Les alliages ternaires des composés semi-conducteur II-VI sont considérés comme une
classe importante de matériaux et cela grace a 1’ajustement de leur parameétre de réseau , leurs
constantes optiques (variation du gap et de I’indice de réfraction en fonction de la concentration x)
et d’autres paramétres physiques qui peuvent étre ajustés et contrdlés pour 1'obtention d’un
composant optoélectronique bien désiré [1].

Les semi—conducteurs composés II-VI sont connus pour leurs larges fentes de bande directe
et pour leurs propriétés optiques et électriques. Cela en fait une importante classe de matériaux et
des candidats concurrents pour le silicium et d’autres matériaux dans la conversion photovoltaique
et les applications optoélectroniques [2].

Ici le travail de notre mémoire est consacré a 1’é¢tude d’un alliage ternaire semi-conducteur
de type II-VI de la forme AxB;.xC .Ces types des alliages sont miscibles entre eux en toute
proportion.

Notre alliage d’intérét est Mg.7Zn; . Te. Ces composés binaires sont ZnTe et MgT,.
ZnTe a été d’un grand intérét en raison de son faible cout et son meilleur coefficient d’absorption
optique [2].

Le tellurure du zinc (ZnTe) est un candidat favorable pour des technologies optiques telles
que les dispositifs luminescents. Dans le visible et le proche de 1'UV, les mémoires optiques de
haute densité, les conducteurs transparents, les photo-détecteurs et les cellules solaires [3,4]. Le
tellurure de zinc a une bande interdite directe de 2,21 a 2,26 eV a température ambiante. 11 est
utilisé comme substrat pour la croissance de Cd7e et les hétéro-structures basées sur Zn7e et Mgle
est utilisé pour I’optique infrarouge.

Lorsqu’il est dopé au vanadium, Zn7e devient un matériau semi-conducteur photo réfractif
et a de bonnes applications potentielles pour la limitation de puissance optique. Aussi, 1l a été étudié
pour ses utilisations comme laser a semi-conducteur a émission de lumiére visible [5]. Il contient
des excellentes caractéristiques, compris une grange écart d’énergie, une faible résistivité et une
grande transparence de la gamme visible, il est utilisé dans divers dispositif microélectroniques et
optoélectroniques, et 1l a été largement étudié pour les applications dans la diode
électroluminescente verte [6].

Alors que , le MgTe présente des trous a large bande et de faible constantes diélectriques, ils
conviennent a l'optique dans le rayonnement UV-bleu [7,8], et a également été observé son

potentiel d'émission de lumiére dans un état solide trés efficace [9,10].



Introduction génerale

Les alliages ternaires AxB;.xC sont utilisés pour différents applications optoélectroniques grace a
I"ajustement de leur paramétre de réseau, gap énergétique, indice de réfraction, les constants
diélectriques et d’autres parametres physique [11].

Il existe plusieurs méthodes théoriques pour 1’étude des propriétés physique de I'alliage
ternaire Mg.Zn;.Te, dans nos calculs nous avons utilisé la méthode du pseudo-potentiel, empirique
[EPM] couplé avec la méthode du cristal virtuel (V.C.A) qui inclue I'effet de désordre
compositionnel comme un potentiel effectif, et combinée avec le modele des orbitales liées de
Harrison (BOM).

Ce mémoire est structuré de trois chapitres en plus d’une introduction générale et une conclusion
générale.

Le premier chapitre présent la méthode de pseudo potentiel empirique (E.P.M), le deuxieme
chapitre regroupe une étude théorique sur les propriétés optiques et diélectriques de 1’alliage
ternaire, le troisiéme chapitre est consacré a 'interprétation des résultats obtenus et la comparaison

avec d’autres calculs.
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Chapitre 1 La méthode de pseudo potentiel

Chapitre I
La méthode de pseudo potentiel

Introduction :

La méthode de pseudo potentiel est basée sur I’hypothése que les propriétés physiques et
chimiques des matériaux dépendant essentiellement aux électrons de valences, tandis que les
électrons de cceur peuvent &tre considérés comme étant gelés dans leurs configurations atomiques
[1]. Elle consiste ainsi a ne traiter explicitement que les électrons de valence, qui se déplacent alors
dans un potentiel externe effectif produit par ces cceurs ioniques immobiles appelé :Pseudo
potentiel .

Cette méthode est introduite pour simplifier les calculs, cependant uniquement les électrons
de valence qui seront choisi, cette approximation est bien justifiée du fait que les orbitales de cceur
ont une énergie plus basse et localisées prés du noyau, elles sont peu sensible a I’environnement et
ne participent pas aux liaisons chimiques. par ailleurs, elles sont difficiles a représenter sur une base
car ¢lles possédent généralement de fortes oscillations autour de noyau en revanche , les orbitales de
valence sont peu localisées et s’étendent loin du noyau , ainsi elles déterminent au premier entre les
propriétés physiques et chimiques 1’idée de base proposée par fermi et alors la simplification des
calculs des structures électroniques par élimination des états de cceur, 1."effet des électrons de ceeur
sera remplacé par un pseudo potentiel effectif. Ce qui revient a remplacer un potentiel externe

¢lectrons-noyaux par un potentiel plus faible traduisant I’écrantage par les électrons de cceur [2].

Dans ce chapitre, nous allons traiter I'idée de base qui a été proposée par fermi et 1'étudiée

dans I'élément de la théorie du pseudo potentiel.
I-1-Définition :

La méthode pseudo potentielle est une véritable révolution dans la théorie des structures de
bande [3], c'est une technique de calcul plus rapide, plus précise qui permettant d'obtenir et

simplifier les calculs de la structure électronique et les propriétés de nombreux solides [4].
I-1-a- Qu’est ce qu’un pseudo potentiel ?

Les électrons de valence sont les seuls électrons, qui interféré dans les liaisons chimiques dans les
molécules est les composées solides. Les électrons du ceeur se trouvent au niveau des couches

internes prés du noyau.
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Il n'est pas effectue par l'environnement car elles peuvent &re représentés sur la base de l'onde plane
et elles ont genéralement de fortes oscillations autour du noyau, w1, nous pouvons done cormbiner
les électrons du ceeur avec le noyau pour former des 1ons solides (rigides). Son etat électroniques ne
changera par quelque soit, l'environnement dans lequel I'atome  sera placé. C'est ce qu'on appelle

l'approximation du ceeur gele [1].

L'mteraction des électrons de valence avec l'ensemble (le noyau et les électrons du noyau) peut
également tre remplacée par un potentiel qui ne produit pas le noyau avec tous les électrons Clest

ce potentiel eftectif qu'on appel un pseudo potentiel, voir la figure (I-1)

Figure I-1: lllustration schématise le potentiel de tout-électron (lignes contirmies) et psetido-
electran flignes discantinues) et leurs fonctions d'ondes correspondaites [5].

I-1-b-Du potentiel aun pseudo potentiel :

La figure (I-2) montre un potentiel, une fonction d'onde de valence en plus, le pseudo potentiel
correspondant associe aux fonctions de pseudo-ondes Le pseudo peotentiel est toujours 1déalement
construit. C'est & dire que les propriétés de diffusion ou les déphasages pour la fonction de pseudo-
onde sont 1dentiques aux proprigtés de diffusion de ton et des electrons du cceur pour les fonctions
d’onde de valence. Pour que les fonctions de pseudo-onde ne contiennent pas de neeuds radiaus

dans laregion du ceeur, chaque nceud a ses propres fonctions de panité
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Dans la région du cceur, le déphasage total produit par l'on aussi les électrons du ceeur seront plus

grands qu’a celui produit par 1'ion et leurs électrons de valence.

Les deux potentiels sont identiques en dehors de la région du coeur [6].

Ornginal wavefunctions

The pseudo—wavefunctions
and potential and potentials
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Figure I-2 : Schémas représentant @ (¢ gauche) un potentiel (AF), les fonctions d'ondes de [état s et
p carrespondantes | (d droite) les psewdos potentiels carrespondant & chaque état ainsi que les
prerdo-fonctions dbndes respectives [2].

I-2- La méfhode de psendo potentiel .

En 1934 Fermi a introduit la méthode de pseudo potentiel [7] pour étudier les états atomiques des
couches minces l'année suivante, Hellman [8]a proposé que cette méthode peut étre utilisée pour
obtenir les niveaux énergétiques des atomes des matériaux alcaling. Cependant, c’est & partir

del950 que zon utilization fut généralisée et ceci griice a Philips et kleinman en 1959 [9].




Chapitre 1 La méthode de pseudo potentiel

La méthode du pseudo potentiel, comme la méthode (O.P.W) utilise les propriétés d'orthogonalité
des états de valence et conduction avec les états du cceur[10]. Mais dans le formalisme pseudo
potentiel I'effet d'orthogonalité est inclus dans le potentiel sous la forme d'un potentiel équivalent

appelé pseudo potentiel.

L'effet orthogonales des états de cceur peut également &étre obtenu en extrayant du potentiel
cristallin, a évoluer rapidement la région du cceur. Le pseudo potentiel change alors lentement et se¢
préte bien a aborder une approche du probléme en termes de perturbations [11].L'important dans
cette méthode c'est que seuls les électrons du ceceur son "gelés" signifiant que les électrons de

valence se déplacent dans une potentielle électronique.

Les coefficients qui sont utilisés dans la méthode (O.P.W) pour assurer 'orthogonalité de 1'onde

plane aux états du cceur, peuvent étre utilisée pour construire une potentielle orthogonale.

Ce potentiel est répulsif puisque son effet est de repousser les électrons de valence loin du noyau.
Ce dernier peut étre traité en utilisant la méthode des électrons presque libres (N.F.E.M) ou toute
autre méthode standard pour résoudre 1’équation de Schrodinger .Cette méthode fut appliquée
notamment pour le calcul des structures électroniques des solides et liquides, les interactions
¢lectron-phonon, la supraconductivité, les vibrations de réseaux, les liaisons et structure de cristaux

[12].
I-3- Formalisme mathématique :

Comme dans la méthode (O.P.W) la fonction d'onde Y est donnée par la somme des ondes planes

d et les états atomiques occupés du ceeurd o 19,13-16] :
W=0+> b, (.1
c
La fonction d'onde doit étre rectangulaire aux états du cceur. Donce ((I) 3 |\|I>: Oce qui implique que :
W =0-2(d]0). 1.2)
¢

On trouve I'énergie correcte E en substituant 'expression de y dans I'équation de Schrédinger :

Hy=Ewy

H¢+§(E—Ec)¢c(¢c|¢>:E¢ (I.3)
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Qu’on peut écrire d'une fagon condensé [13,17-19] :

(H+ Vg )Jo=E¢ (I,4)

ou V=3 (E—EC)¢C<¢C ) 1.5)
C

E: n'est pas la pseudo — énergie, mais plutdt la vraie énergie correspondante a la vraie fonction

d'onde .

Le potentiel Vg s’ oppose au potentiel attractif cristallin V. Il est important de noter que Vg est tres

faible ce qui justifie 1’utilisation de la méthode N. F.E M pour résoudre 1’équation de Schrodinger

[20], I"équation (I ,4) devient :

2 2

- -
HALVA+V_ |op=|2-A+V |$=Ed (I.6)
2m "R dm P

Ou

Vr: est le potentiel répulsif (positif).

V: est le potentiel attractif (négatif).

Vp . devient faiblement attractif dans la région du cceur et faiblement répulsif dans la région des
¢lectrons de valence [15,17].

I-4- Caracteristique du pseudo potentiel :

Le pseudo potentiel est considéré comme une perturbation (potentiel attractif prés du ceeur).

Les éléments de matrice du pseudo potentiel Vg sont donnés par [9, 17,19] :

2
(1.7)

*
jdrxpcxp

LpVRLp = %‘, (EV - EC)

Etant donné que E est 'égerment supérieure ¥ done :

Vr: est toujours positif ainsi, Vp= V¢ + Vg est trés faible, d’ou l'utilisation de la théorie d’électron
presque libre pour le calcul des niveaux de valence.

Si on néglige l'effet du ceeur, le pseudo-potentiel devient local est dépend explicitement de la

position r, il peut étre comme suit [15, 17,21] :

Wi =V(r,r')=§(Ev ~E o ))o.()|o) (1.8)
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Ou la fonctiond dépend de r.

Si on tient compte de 1'effet du cceur, le potentiel devient non local.
I-5- Les modéles du pseudo potentiel :
I-5-1-Le modele local :

L’Ha miltonien d’un électron dans un cristal est pris comme la somme de son énergie cinétique et

son énergie potentiel dépendant de sa position comme suit:
2

H=L—4v() (1.9)
2m

Dans le cas du modéle local, le potentiel prend la forme suivante:

L
r
Vir)=
(1’) Ze . (1.10)
r, ¢

C

Ou 7 est la valence atomique.

I, étant le rayon du ceeur utilisé pour ajuster les données atomiques.
I-5-1-a- modeéle de Heine et Abarenkov :

Heine et Abarenkov ont considéré un potentiel du coeur constant A pour avoir plus de flexibilité

dans le paramétrage des données et V(r) est définit comme suit [22]:

_Ze S TOT,
vio)={"7 " @.10)
A CTET

c

I-5-1-b- modele d'Aschkroft :

Aschkroft a supposé que le cceur est inoccupé, et alors son potentiel sera nul, le Potentiel

complet de 1’électron devient alors comme ceci [23]:

R L TOT,
V)=t E d.12)

0 CTS<T

c
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I-5-2-Le modeéle non local :

Etant donné que le potentiel du cceur peut étre non local, la non localité est corrigeable par la
dépendance de ce potentiel en fonction de ’énergie sous forme de constantes différentes pour

chaque état quantique et peut s’écrire comme suit :

V, =V (LE)=Y A (L EX ()P, (1,13)
1

Ou Al(r,E) est appelée énergie des états profonds, c’est la constante de la dépendance du

potentiel en énergie des états du cceur [24].

B, est I’opérateur de projection de la 1éme composante des moments angulaires.

f (r) est la fonction représentant 1’effet de 1°état du cceur possédant plusieurs formes telle que
la forme Gaussienne, carré, et la forme d’ Aschkroft.

1-5-2-1- La fonction de Heine Abarenkov:
La fonction est une fenétre d’amplitude unitaire et de durée 1 et peut &tre

modélisée comme suit [25] :

I o,
V(r):o s (1,14)

AvecT, le rayon du cceur ionique.

Cette fonction tout simplement exprime ’effet du eceur avec une certaine pondération unitaire.

f:(n)
A

Figure (1, 3) : La fonction de Heine Abarenkov.
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1-5-2-2- Le modele de Gauss :

Dans ce cas, ’effet du cceur est pris en compte sous forme gaussienne, comme suit
[24]:

2

[ =exp-L) (1,15)

[y

Et dont la représentation serait comme suit:

1)
A

1 > 7

c

Figure (1, 4) : La fonction de Gauss
I-5-2-3- La fonction d'Aschkroft :
Pour le cas de cette fonction, 1’effet du ccoeur est pris en compte par une

fenétre unitaire de duréer,_, puis plus en s’¢loigne plus 1’effet est atténué jusqu’a

I’annulation, comme le montre la figure ci-dessous.

fi(r)
A

Figure (1, 5) : La fonction d’ Aschlrof.t
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I-6- la meéthode empirique de pseudo potentiel (E.P.M) :

Il s'agit d'une approche déviée de la méthode des pseudos potentiels décrite précédemment,
mais dang la quelles les pseudos potentiels sont supposés locaux [26].

La méthode E.P.M est couramment utilisée pour le calcul de la structure des bandes. Cette méthode
empirique est appliquée aux semi-conducteurs [27] qui sont appliqués a la structure de diamant ou
de zinc blende [14, 16, 18,21].

Les ajustements théoriques des observations sur les expériences de la réflexion et
d'absorption cristallines déterminent les paramétres d'entrée dans le calcul de la structure de bandes
comme V(G).

La méthode empirique des pseudos potentiels (E.P.M) résout le probléme d'ajustement des

facteurs de forme V(G) du pseudo potentiel expérimentaux [14,21].

Vp (r) représente la superposition linéaire des potentiels atomique [18, 21,28- 30] :
V(0= V,(r-R-1) {,16)
R.,t

R : est le vecteur du réseau direct.

T: est le vecteur de translation du réseau direct.

Dans le réseau réciproque, le potenticl Vp (r) prend la forme suivante [21, 18,31] :
V,(r)=>8(G)V, (G )expliGr) 1,17)
G

V (G) est le facteur de forme.

Le facteur de forme joue un réle important dans la théorie de pseudo potentiel. Il intervient dans le
calcul des propriétés électroniques des matériaux [32].

S(G) est le facteur de structure. Ce facteur a la forme [16, 18,31,33] :
1

S(G):N—Zexp(—iGr) a,18)

a

Ou N, est le nombre des atomes de base.

La fonction d'onde Wn,k(r) est les valeurs d'énergic de bandes Ep(k) sont les solutions de

I’équation :

: W (0)=Eq (K (1) 1,19
m

2
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Ou n indique 'indice de la bande.

Vp (I‘) : est le pseudo potentiel.

Wk (r) . est la fonction de Bloch qui peuvent étre développées en une série d'ondes planes.

1-7-La méthode de calcul (E.P.M) :

Le procédé de calcul de la méthode du pseudo potentiel empirique est comme suit :

e Choisir les facteurs de forme V' ((7).

e Remplacer /() dans la relation du pseudo potentiel qui inclut le facteur de structure.

e Résoudre I’équation de Schrédinger avec les potentiels construit et trouver 1’énergie propre Ey et
les fonctions d’onde propre v .

e Comparer la valeur propre d’énergie avec I’expérience.

e Si les valeurs propres d’énergie sont en bon accord avec I’expérience, arréter les calculs.

e Sinon altérer les calculs et choisir d’autres valeurs de (G).

Le diagramme ci-dessous illustre la procédure de calcul de 1a méthode E.P.M [16, 29,34] :
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Y

Lire V(G)

v, (r)= %: S‘(G)V,ﬂ1 (G )exp(iGr)

H, :[25 }m Vir)

Altérer V(G) Résoudre Hwy=Fy

~ :

Calculer E(k) ot qj(k)

A

Non

Comparer K (k) avec l'expérience

Oul

A

Arrét de calcul

Figure (1, 6) : Organigramme de la procédure de calcul par E.P.M |16, 29,34]

1-8-Approximation du Cristal virtuel (V.C.A) :

Dans l'approximation du cristal virtuel, (Virtual Crystal Approximation VCA) les distorsions sont
considérées comme suffisamment faibles (théorie des perturbations du premier ordre). Pour
maintenir la structure en bande d'un cristal parfait, cela permet d'obtenir une nouvelle constante de
réseau et de nouveau potentiel cristallin moyen.

Ce modele garantit une variation linéaire des principaux parametres de 1’alliage, dans un sens plus
précis, les potentiel cristallin, du triple alliage AB;C sont déterminées par interpolation linéaire

entre ceux des composants constituent le cristal [35].
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V(x)=xV,o +{1-x)Vye 1.20)
['Hamiltonien considéré dans la V.C.A est donnée par :
P2
H(x)=—+V(x) d,21)
2m

Pour établir le calcul de la structure des bandes, il est nécessaire de construire le potentiel de
I’alliage en fonction de la composition, en tenant compte de 'effet de désordre [35].
A I-9-Approximation du cristal virtuel amélioré (VCAA) :

Cette approche fait intervenir certaines approximations [36] :

Y AL-R;)roxY AL-R;) 1,22)

jBC
et

> Al-R;)=pli-x)> Alr-R;) @ .,23)

Jac j

o et B étant des fonctions du désordre dépendantes de la composition x et de 1'énergie potenticlle. Le
potentiel du désordre s'écrit alors :

Ve =(@=px(1-x)Y Al -R;) T .24)

Considérant que le terme (a0 — [3) est ajustable et par un calcul de probabilité, on aura :

L
a-Pot— L . N2 =), iCNxN_“_I(l—x)n_l(nz—2nN(l—X)) 2 (1.25)

1 n

) N[x(l—x)]i X 0=

CS représente la combinaison d'occupation des N sites par les composés BC ou AC.

Aprés simplification des calculs on aura :

1
o—p = -[x(1-x)N] 2 1 ,26)

En substituent cette expression dans I'équation (I, 24) on trouve :
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Vies (1) :_(X(l_x)]%zA(r_Rj) (1,27)

Si on considere tout les sites du cristal étudie, I'expression de V.. aura cette forme [37].

V() = —P[x(l—x)ﬁZA(r—Rj) 1,28)

Ou encore ;

Ad,)

1
[im(di)z]z
P a 29)
ZN

P : est le facteur d'ajustement donnant le meilleur bowing.
i : indique 1’ieme plus proche voisin.

n : pour inclure tous les sites du cristal.

d; : la distance entre la ieme plus proche voisin [38].

Ft finalement, l'expression du pseudo potentiel du cristal est la suivante :
1
VP () = Viea (0)-Pl(-x)EY AG-R)) a,30)
]

Comme elle peut étre écrite sous une forme plus éendue [39].

1
V() = xVyo(0)+ (1= %)V, (1) - Plx(1= %) (Voo = Vi) 1.31)
Ce méme potenticl peut étre donné sous forme de séries de fourrier :
V(r)=> V(G)expi(Gr) {.,32)
G

Avec V(G) sont les facteurs de forme donnés par :
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V(6) = Ve G113V, ©)- PRl 0B (Ve 0)-Voel6)  a.33)
Vae(G) et Vac(G) sont les facteurs de formes des composés binaires BC et AC respectivement.
Cette expression a été utilisée pour calculer les gaps d'énergie de l'alliage ternaire semi conducteur
MgyZn) s Te étudié dans notre travail, formé a partir des composés binaires ZnTe et MgTe.

Les facteurs de forme de cet alliage sont estimés comme suit :

Vygzate (6)= Vg1, 6 )+ (1= )V, (6)-PIx( - X)F (Vo (6)- Vi (G) 034
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Chapitre I1
Les propriétés optiques et diélectriques

I 1. Introduction :

Dans cette partie, nous verrons que notre connaissance du comportement dés électrons va jusqu'a
nous expliquer la réflexion de la lumiére par certains solides, alors que quelques—uns 'absorbent et
que d'autres sont transparents. Elle nous apporte aussi 1'explication pour certains solides de pouvoir
sous certaines conditions, émettre de la lumiére [1]. Plusieurs domaines dans lesquels la lumiére
réagit avec la matiere sont évidement d'intérét pratique. L étude des propriétés optiques des solides
(absorption, réflexion, transmission...) a été prouvée pour é&tre un outil puissant pour la

compréhension de la structure électronique et atomique de ces matériaux [2].

L'objectif de ce chapitre est 1'étude des propriétés optiques du solide (absorption, réflexion,

transmission...).

112, Interaction rayonnement - matiere:
11.2.1. Photons et électrons:
a-Photon :

A la fin du dernier siécle, 'Anglais Maxwell a réussi a unifier I'ensemble de 1'¢lectricité, de la
radioélectricité, du magnétisme et de l'optique sous la forme de quatre équations différentielles

seulement. Ces équations sont rappelées ci dessous [3,4].

1otE oH (II-1-a)
=—U,— -1-a
Ho 2t
L] ( 1I-1-b)
ot
divE =0 (I-1-c)
divH =0 (I-1-d)

Ou €=¢ &, est la permittivité absolue du milieu diélectrique.
€, est la permittivité relative du milieu diélectrique.

&, est la permittivité électrique du vide.
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Les champs électrique et magnétique vibrent perpendiculairement 1"un par rapport a 1’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:

— —

L=E, expi((ot —EF) (II-2)
Avec o =2 v est la pulsation et K est le vecteur d’onde.
E, : représente l'amplitude.

L’expression (II-2) est la solution de I’équation (II-1) [3, 5,6].En portant cette expression dans les

équations on obtient facilement la relation :
C
k=—k=vk (11-3)

n : L’indice de réfraction.
v : La vitesse de propagation de 1’onde dans le vide et dans un milieu de constant diélectrique relatif

&, . Alors Il=.\/8r

I’expression (II-2) peut s écrire sous la forme suivante :

- = ) t T
E=E, exp12n| —— 11-4
o €XP [T k] (II-4)

T:La période de I’onde représente la périodicité dans le temps.
A :Lalongueur de I’onde représente la périodicité dans I'espace.

—>—
Le terme (0t—Kk 1) est la phase de 1’onde, le groupe ou I’ensemble des points de 1’espace

correspondants a une méme phase constitue une surface d’onde. Les surfaces d’ondes se déplacent

€)]
avec la vitesse V. = — que I’on appelle vitesse de phase. I.’onde réelle est constituée de paquets

do

d’ondes qui se propagent avec une vitesse Vo = o due I’on appelle vitesse de groupe.

dk
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La représentation ondulatoire du rayonnement que nous venons de rappeler est bien adaptée a
I’étude des interactions rayonnement— rayonnement. Dans le cas de I'interaction rayonnement —
matiére, et plus particuliérement lorsqu’il y a un 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’énergic du rayonnement n’était pas étalée dans tout 1’espace mais

concentrée dans certaines régions se propageant comme des particules qu’ont appelées des photons.
[.énergie du photon est donnée par [6]:

E=hv=%o (11-5)

Ot h: est le constant de Planck et %= Zi
T

La relation de dispersion du photon qui relie 1’énergie au vecteur d’onde s’écrite [7]:

E= Ek (11-6)

"

Le semi-conducteur est quant a lui communément caractérisé par son gap mesuré en électron volt.

Dans 1’étude des composants optoélectroniques, qui mettent en jeu I’interaction rayonnement semi-
conducteur, 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 (mm) :

=

hic
— I1-7
7 (II-7)

A
T
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b EN)
-
(a) (b)
d E(R) bE®
V\i
e ML _ |
|
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9 { E
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E,— ——. | E, - — I
il e P il ™ W
0 r/:- o a
(c) (d)

Figure(II-1) :Courbe de dispersion ,a) photons dans le vide et dans le semi-conducteurs
Jbélectrons dans le vide ¢ )électrons dans i semi- condiucteur a gap direct .d) électrons dans un
semi- condiicteurs a gap indirect [ 8] .

Les courbes de dispersion d’un semi conducteurs a gap direct et d’un semi-conducteur a gap
indirect sont schématisées sur la figure (II-1). Il faut noter que lorsque le semi-conducteur est

indirect, le mimimum de la bande de conduction est situé en bord de zone de Brillouin(ou a son

. o . T
voisinage dans le cas du silicium), c’est-a-dire pour k = = ou a représente le paramétre du réseau
a
cristallin.
b-dlectron :

Un électron libre dans le vide, sa quantité de mouvement et sont énergie cinétique sont

données par :

p=myv (11-8)
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2
Besmy@el (11-9)

2m

De méme qu’Einstein a proposé qu’a une onde plane de fréquence v et de longueur d’onde 2. On

devait associer une particule, le photon d’énergie IX = hv de quantité de mouvement p :E Louis

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

mouvement, on devait associer une onde de fréquence v =Zde longueur d’onde A =—Ainsi la

p

quantité de mouvement de la particule et le vecteur d’onde de 1’onde qui lui est associée sont liés

par la relation :

h h 2=
LN U (I1-10)
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 [9,10] :

21.2
E:hz_k (I-12)
m

I1.3. La réflexion des ondes planes :

Siune onde plane se propage entre deux milieux avec des constants diélectriques différents,
elle sera divisée en deux, une onde réfléchie et une onde réfractée, leurs amplitudes seront
déterminées par les conditions aux limites qui exigent que la composante tangentielle champ H
Pour une onde électromagnétique d'angle incidente ¢ se propagent du vide sur les limités du milieu,

I'indice de réfraction complexe N est donné par :

N=n+i1k (II-13)

n : étant I'indice de réfraction réelle.
k : est I'indice d'atténuation appelé aussi coefficient d'extinction.

Ies conditions aux limites a la formule de Fresnel :
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_cosp- (N2 —sin (p)E

(11-14)

n

(SR

cosp+ (N2 —sin (p)

2 N2 3
. :N CosSQ (N sm(p) (11-15)

p
N cosp+ (N2 —sin (p)

(SRR

Les quantités r et 1, sont les amplitudes des coeflicients de réflexion pour les composantes normal

et paralléle de 'onde incidente, respectivement, définies par :

E, =iE, (1I-16)
E, =k, (11-17)

Les intensités des coefficients de réflexion R et Rp sont souvent appelés coefficients de réflexion

déterminés par le rapport entre I'onde incidente et celle réfléchie alors

R, =,| (1-18)
2
R, =‘rp| (1-19)

Pour une incidence normale (¢ = 0) les équations meénent au résultat suivant [11] :

K2 (n-1)
R, =Rp =R = % (11-20)
k (n+1)
Pour k =1, n est réel ; le coefficient de réflexion devient :
2
n-1
R =( )2 (I1-21)
(n+1)

La mesure de la réflexion de la lumiére fournit I'information la plus compléte sur les systémes
¢lectroniques [12].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 [6].
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I 4. Interaction électron - photon (Transition radiative):

L'interaction du rayonnement avec les €lectrons du semi-conducteur se mamfeste selon trois
processus distinet :
Un photon peut induire le saut dun €lectron dun ¢tat occupé de la bande de valence vers un état
libre de la bande de condition, ¢'est 'absorption fondamentale. Ce processus sera mis a profit dans
les capteurs de rayonnement.
Un ¢lectron de bande de conduction peut retomber spontanément sur un €tat vide de la bande de
valence avec 'émission d'un photon. C’est I'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 €tat vide de la bande de valence avec 1'émission d'un deuxi¢me photon de méme

énergie, c'est I'émission stimulée, ce processus sera mis a profit dans les lasers a semi-conducteurs
[13].

E 3
BC BC BC
Eclbpl—=o | | & |
Es | S
M " B O e
BV BV BV
Absorption Emission Emission
spontanée stimulée

Figure (I1I-2) : Les processus d’interaction du rayonnement avec les électrons
du semi-conducteur [13].

IHI-5- Bande interdite (gap énergédtigue) :

Dans un semi-conducteur comme dans un isolant, 1’€cart énergétique entre la bande de conduction
et la bande de valence est appel¢ largeur de bande interdite, ou tout simplement gap note E,, dans
lequel, un porteur de charge ne peut se retrouver.

L’énergie de bande interdite correspond a la différence entre le bas de la bande de conduction et le

haut de la bande de valence, ¢’est a dire [14] :
Eg =R —H
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Dans les 1solants, cette valeur de bande interdite est si grande que les €lectrons ne peuvent
pas passer de la bande de valence a la bande de conduction. Alors que pour les semi-conducteurs,
cette bande est suffisamment petite pour qu'une excitation adéquate, permette aux électrons de la
bande de valence de rejoindre la bande de conduction. Ainsi le semi-conducteur peut transporter de
I’électricité et donc devenir conducteur. Par contre dans les métaux, on rencontre un chevauchement
des bandes, les ¢lectrons peuvent passer directement de la bande de valence a la bande de
conduction et circulent dans tout le solide [10].

H-5-1 Gap direct et gap indirect :
Pour un cristal semi-conducteur, le maximum de la bande de valence et le mimmum de la bande
de conduction sont caractérisés par une énergie E et un vecteur d’onde k.

Le gap ¢tant defim, comme étant la différence d’énergie entre le mimimum absolu de la
bande de conduction et le maximum absolu de la bande de valence [15].

I1-5-1-a Les semi-conducteurs a gap direct :

S1 le maximum de la bande de valence et le mimimum de la bande de conduction peuvent
correspondre au méme vecteur d’onde k le semi-conducteur est dite a gap direct
11-5-1-b Les semi-conducteurs a gap indirect :

Si le maximum de la bande de valence et le mimimum de la bande de conduction ne
correspondent pas au méme vecteur d’onde k le semi-conducteur est dit & gap indirect. La
distinction entre les semi-conducteur a gap direct et indirect est trés importante, notamment, dans
les processus radiatifs, les processus d’absorption ou d’émission sont considérablement plus
importants dans les semi-conducteurs a gap direct que dans les semi-conducteurs a gap indirect
[16].

Les structures de bandes représentées sur la figure (II-3) font apparaitre deux types

fondamentaux de semi-conducteurs :

\ Bc /5P N

Ec AE
Ak
*k >k
N 7N
V CE.(k)
Direct Indirect

Figure (II-3) : Gap direct et gap indirect [16].
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11-6 Propriétés diélectriques :
La réponse des électrons d'un solide peut étre décrite macroscopiquement, par la constante

— —
diélectrique complexe £(k, @), qui relie le vecteur champ électrique E - l'induction électrique dans

le solide D. cette fonction a des conséquences importantes sur les propriétés physiques des solides.
Les relations reliant la partie réelle ¢t imaginaire du constant diélectrique complexe et donnée par
[17.18] :

£=¢,+¢&, (11-22)

Elle relie le vecteur champ électrique E au déplacement dans le solide D par la relation.

- = =% =3

Dk, o) = e(w) E(k, w) (11-23)
Ceci est strictement valable que pour les composés isotropes, c'est le cas des matériaux étudiés dans
ce travail car ils cristallisent dans un systéme cubique.

La partie imaginaire &; traduit I'absorption du matériau tandis que la partie réelle g; a la polarisation

du milieu.

La partie imaginaire &; pour fréquence W est proportionnelle a la somme de toutes les transitions

entre états occupés et états vides séparés en énergie par ho [19,20] :

2.2
e, (0)= dne” > J|Gipv j)|2fi (1-£,)8(E; —E, ~ho)d’k (I1-24)
if

2.2
m

Ou les (1|M| J) représentent les composantes de la matrice du moment dipolaire 1 et j sont 1’état

initial et final respectivement, fj est la fonction de distribution de Fermi de I'iéme é&tat et E; est

I'énergie de I'électron de 1’iéme état.
Le produit |<1 |M| J)|2 f, (1 —1; )= PV, est I'élément de matrice.

Représentant la probabilité de transition entre les états i de la bande de valence et les états, de la

bande de conduction.

La conservation de I'énergie au cours des transitions est représentée par la fonction de Dirac.

8(E; —E; ~ho)
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Les parties réelles et imaginaires ne sont pas indépendantes, elles sont liées entre clles par les

relations de Kramers-Kroming [21,22].

g (0)=1+= P.[OO e () o (I1-25)

_0012
2 o glo)-1 .
82(03):—;}’ 0 Zl’g@_lu do (11-26)

Dans ces équations. La dispersion dans I'espace (variation avec k) est négligée, car pour la plupart
des phénoménes optiques, la longueur d'onde de la lumiére est grande comparée aux dimensions du
systeme. Ces résultats ne sont valables ¢galement qu'en absence de 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 l'aide d'un indice de réfraction scalaire

complexe.
N(w) = n(w)+ik(w) (11I-27)
Ces deux grandeurs sont liées par la relation : £ = N*
Avec : g,(0)=n* -k (I1-28)
£,(0)=2nk (I1-29)

Les grandeurs 1’1(00) et k((D) sont appelées respectivement l'indice de réfraction et le coefficient

d'extinction. Elles sont définies par les relations suivantes [23,24] :

2
n( 81 \/81 2+82 (11-30)
L,
\/812(03)+8§(®) _a@)] (I1-31)
2 2

Correspond a I'énergie par unité de temps de volume de la risée par le flux énergétique il est défini

par I'équation suivante :

= (11-32)




Chapitre 11 Les proprietes optiques et diélectriques

o est reli€ a g, par la relation
€,0

oL=—"—
Cn

(11-33)

Qu C, est la vitesse de la lumiére dans le vide.

Si une onde électromagnétique se propage dans le vide suivant la direction X, le champ électrique

—

E est donné par :

{ (QXJ
o . 1 ot——
E=E.e ¢ (11-34)
Dans un cristal d'indice n, ce champ devient :
B=Bel®™e'\  © (I1-35)
Ou a=—— coefficient d’absorption.
C

II- 7 L'indice de réfraction :

L'optimisation des composantes optoélectroniques nécessite une connaissance précise de l'indice de
réfraction des matériaux semi-conducteurs. L'indice de réfraction est un nombre qui caractérise le
pouvoir qu'un matériau posséde a ralentir et a dévier la lumigre.

Cet indice de réfraction (souvent noté n) est le rapport entre la vitesse de la lumiere dans le vide
(c=299792Km/s) ¢t la vitesse de la lumiére dans le matériau .

Plusieurs approches ont été envisagées pour corréler le gap énergétique des semi-
conducteurs a leur indice de réfraction. L'estimation de ce paramétre est importante pour les guides
d'ondes optiques et dans les structures optoélectroniques : comme les diodes laser a hétérojonction,
les amplificateurs optiques et les fibres optiques [25].

A : La formule de moss :

Moss était le premier a trouver une relation entre l'indice de réfraction entre l'indice de réfraction n

et le gap d'énergie E; basé sur le modéle atomiques [26] :

E,n’=k Donc  N=4 1.3 (11-36)
Eg

Ou Eg : est le gap d’énergie.

k : une constante égale a 108 (eV).

n : l'indice de réfraction.
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B : L’expression proposée par Ravindra et ses collaborateurs :

Ravindra et ses collaborateurs donnent une relation linaire entre n et Eg donné par [27] :
n= OL+BEg (1I-37)
Ou o= 4,084 et B=-0.62el"

C : Larelation empirique de Hervé et Vandamme :

Hervé et vandamme ont proposé un modele basé sur la théorie des oscillations classiques pour

o (o, [28]:
2
A
n=_[1+ (1I-38)
E.+B

g
Avec A=13.6 (eV),B=3.4 (eV).
my est la fréquence de résonnance ultra violet.
11-8-1 calcul de la constante diélectrique :
En haute fréquence le constant diélectrique est donné par [29] :

e, =n’ (11-39)

n : L’indice de réfraction.

Le model de Harisson « bonde orbital model » est utilis¢ pour investir la dépendance en

composition de la constante diélectrique statique €, utilisant la relation qui lie la constante

diélectrique statique & a la constante diélectrique en haute fréquence € _ donnée par[30] :

Bl 149 (11-40)
€, +1
Ou 3 : est donnée par [21] :
2 2
o (1+2(1 )
9=—t"__ % (11-41)
20.)

c

O, la polarité, et déterminée en utilisant la définition de vogl [31]:

o = —Va—(3) (11-42)
RAE)

s

OuV, (3)216 facteur de forme antisymétrique.




Chapitre 11 Les propriétés optiques et diélectriques

V (3): le facteur de forme symétrique.

5

O, : est la covalence du matériau définie comme :

al=1-o? (11-43)

1I-8-2 L ’expression proposée par Adachi :

Adachi a proposé un modele basé sur la variation de €, €te  avec le gap d’énergie fondamental
Eg [13]:
e, =11.26-1.42E, (11-44)

£,=18.52-3.08E, (I1-45)
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Chapitre ITT

Reésultats et discussions

HI-1Introduction :

Les semi-conducteurs présentent un grand intérét en raison de leurs propriétés. Ces
matériaux sont principalement utilisés en microélectronique pour des circuits intégrés, dans les
cellules photovoltaique set dans les dispositifs optoélectroniques tels que les diodes
¢lectroluminescentes [1]. La fabrication de nombreux dispositifs ¢lectroniques et dispositifs de
détection étaient des composés semi-conducteurs II-VI cristallisés dans la structure du mélange de
Zinc soumis a spéculation et stabilité notamment en raison de ses applications potentielles dans la
réalisation et le développement de dispositifs optiques comme appareils émetteurs de lumiére
blanche [2,3], éléments de cellules solaires, ou des divans conductrices transparentes ailettes de
tampons (films) [4].

Il existe plusieurs méthodes qui sont utilisées pour calculer les propriétés des solides. Dans
ce travail nous avons utilisé la méthode des pseudopotentiels empirique locale (EPM), couplée avec
I"approximation du cristal virtuel (VCA) qui introduit 1’effet du désordre compositionnel, et
combinée avec le model des orbitales liées de Harrison (BOM), elle est utilisée pour étudier les
propriétés optiques et diélectriques telle que 1'indice de réfraction, les constantes diélectriques, en
fonction de la concentration x de Magnésium de 1’alliage Mg.Zn;Te |5].

Le pseudo potentiel est défini comme étant une superposition des pseudos potentiels

atomiques de la forme:
V,(£)=V, (F)+ Vy () (I1L.1)

Avec:
V. (f) et V. (f) sont respectivement la partie locale et la partie non locale du pseudo potentiel.

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:

V,(r)= %: S(G)V, (G Jexp(iGr) (II1.2)

S (G) est le facteur de structure et les V(G) sont les paramétres du pseudo potentiel ou les facteurs

de formes.
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On détermine les parametres du pseudo potentiel empirique par la méthode non linéaire des
moindres carrées [6], dans laquelle tous les paramétres sont optimisés simultanément sous un critére
bien défini de la minimisation de la moyenne de la racine carrée de 1’écart des gaps des niveaux
d’énergie calculés par la méthode des pseudo potentiels par rapport a ceux trouvés

expérimentalement. Il est donné par [7]:

(IIL3)

& doit étre minimal.
O

AB;=E§®-Eg (LIL4)

e cal . 5 . , 5 .. 5
Einp etEij sont respectivement, les énergies mesurées ¢t celles calculées entre le iéme état au

vecteur d’onde k = k; et le jéme état au vecteur d’onde k = k; dans les m paires choisis (1), n étant
le nombre des paramétres du pseudo potentiel empirique.

Les valeurs du départ des facteurs de forme sont améliorées par itération jusqu’a minimiser
le & [8].

Les facteurs de forme du pseudo potentiel local symétriques et antisymétriques ainsi que les
paramétres du réseau des composés binaires semi-conducteurs MgTe et ZnTe dans la phase zinc

blende sont présentés dans le tableau III-1.

Tableau I11-1: Les facteurs de forme symétrigues (V) et antisymétriques (V) ajustés en (Ryd) des
matériaux semi-conducteurs MeTe et ZnTe dans la phase zinc blende ainsi que les paramétres du

résequ a en (u.a) ef en (4°).

: Facteurs de formes (Ryd) Parameétre
Composé du ré
Vs (3) Vs (8) Vs(11) Vai@3) Va(d) Va(ll) ureseaua
11.5343 (u. a)
Zn'Te -0.2889 0.0 0.05143 | 0.016334 | 0.1422 -0.1261
6.1037 (A°)
11.9998 (u. a)
MgTe -0.3302 0.2038 -0.0285 0.2085 0.0 0.03194
6.350 (A®)
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IT1-2- Frude des gaps energétiques :

Le gap est la bande interdite, c'est -a-dire le gap d'énergie entre le minimum absolu de la

bande de conduction et le maximum absolu de la bande de valence. Il y a deux types de gap

d'énergie, le gap direct et le gap indirect [9].

Tableau IH1-2: Les gaps d’énergie fondamentaux de 'alliage MgyZn) xT¢ pour les concentrations

x=00 01 03 05 07 09et 1.0.

Matériau Eg(eV)
an | ao
|2
Mgo3Zng 7 Te 22;53955{)**
R
Mgo.7Zng3Te 22 8825 81;)**
e | e
MgTe 2'3_959:128

=
Nos calculs sans désordre.
e _
Nos calculs avec désordre.

(a):Ref [10].
(b): Ref [11].

A partir du tableau (II1.2) on observe que, les résultats obtenus des gaps d'énergies fondamentaux sont

en bon accord avec ceux trouvés par I’expérience pour les composés binaires Znie et MgTe.

2.9

{—e—\Without disorder
- &= \With disorder

ha
[8+]
1

I
~
1 "

N
[e)]
B

Band Gap Energy (eV)

22 L L L L LA AL L L
00 01 02 03 04 05 06 07 08 08 10
ZnTe Composition x MgTe

Figure IlI-1: La variation du gap fondamental E, en fonction de la concentration x de Magnésium
de alliage ternaire Mo Zn;.Te avec et sans tenir compte de ’effet du désordre compositionnel
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La figure III-1 représente la variation des gaps fondamentaux Fg en fonction de la concentration x de
Magnésium de I’alliage temaire AMg.Znp.Te avec ot sans tenir compte de effet du désordre
compositionnel. On remarque que, les gaps d’¢énergic fondamentaux de Dalliage augmente non
linéairement en fonction de la concentration x de Magnésium jusqu’a x = 0.5, apres ils diminuent pour
les concentrations x > 0.5, et l'effet de désordre est clair et il fait diminuer le gap
d’énergiefondamental jusqu’a la concentration x = 0.7, aprés il augmente pour les concentrations
x> 0.7

Les expressions analytiques des gaps fondamentaux Eg avec et sans désordre des alliages
ternaires Mg.Zn;..Te sont données par les relations suivantes :

2

Eg =2.3714545+1.4799872 x -1.1787063 x (VCA) (IT1- 5)

Eg =23003339+1.2258871 x — 07688208 x* (VCAA) (I11- 6)

I11-3- Etude des proprietés optiques et diélectriques :

I’étude des propriétés optiques et diélectriques des solides a été prouvée pour étre 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 (1’indice de réfraction n) et les
constantes diélectriques (la constante diélectrique statique go et la constante diélectrique a haute

fréquence &,) sont des paramétres importants [12, 13, 14].

II1-3- 1 L’indice de réfraction:

LLa connaissance du gap d’énergie nous a permis de calculer I'indice de réfraction n et de
voir sa dépendance en fonction de la concentration x suivant plusicurs modeles qui ont été
envisagées pour apporter le gap énergétique du semi-conducteur a leur indice de réfraction.
L'estimation de ce paramétre est importante pour les guides d'ondes optiques dans les structures
optoélectroniques comme les diodes lasers a hétérojonction, les amplificateurs optiques et les fibres
optiques [14].

Les valeurs de I'indice de réfraction n obtenues en emplovant les relations de Moss, de Ravindra et
ses collaborateurs, et de Hervé et ses collaborateurs, respectivement, sont 2.59, 2.60 et 2.55 pour
ZnTe; 2.51, 2.41 et 2.44 pour MgTe. Les valeurs connues de n pour ZnTe et MgTe citées dans les
références [14, 15, 16, 17.18] sont 2.7, 2.88, 2.70, et 2.7pour le composé ZnTe;, 2.65, 2.51, 2.12 ¢t
2.75 pour le composé MgTe. Noter que pour ZnTe, le décalage de l'accord entre les résultats et les

données connues est dans les intervalles [4.07%-06%-4.07%-4.07% -4.07%], [3.7%-9.72%-3.7%-
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3.7%] et [5.55%-11.45%-5.55%-5.55%] en employant les relations de Moss, de Ravindra et ses
collaborateurs, et de Hervé et ses collaborateurs respectivement. Pour MgTe, les résultats sont
conformes aux données connues a moins de [5.28%-0%-15%-18.39%], [9.05%-3.98%-13.67%] et
de [8.6%-2.78%- 15.09%] en employant les relations (II-36), (II-37) et (II-38) respectivement.

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

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

La figure III-2 représente la variation de 1’indice de réfraction n en fonction de la concentration x de
Magnésium, calculée par les différentes relations avec et sans désordre.

Dans cette figure, nous observons que les courbes sont presque identiques et ces variations sont non
linéaires. Pour I'effet du désordre, on constate que cet effet fait augmenter ce paramétre. Cette
augmentation est importante pour les faibles concentrations et elle devient moins importante pour la
concentration supérieure a x=0.6 en allant du composé ZnTe (x=0) vers le composé MgTe (x=1),
Une autre remarque importante est que, dans le cas sans désordre on remarque que l'indice de
réfraction n diminue avec 1’augmentation de la concentration x de magnésium jusqu’ au point de
concentration égal a (x=0.5),puis il commence a augmenter jusqu’ a ce que la concentration soit
¢gal a (x=1).

Dans le cas avec désordre on remarque que 1’'indice de réfraction n diminue avec I’augmentation de
la concentration x de magnésium jusqu’ au point de concentration égal a (x=0.7), puis il commence
a augmenter jusqu’ a ce que la concentration soit égal a (x=1).

La figure III-3 montre la comparaison de la variation de I’indice de réfraction n en fonction de la
concentration x de Magnésium, calculée avec les différentes relations de 1’alliage Mg.7Zn;.Te. On
remarque qu’il y a une diminution non linéaire de 1’indice de réfraction n avec I’augmentation de la
concentration x de Magnésium jusqu’ a la concentration x=0.7, puis il augmente ensuite jusqu’ au
point de concentration (x=1) pour les trois relations.

On signale une constatation particuliére pour la variation de 1'indice de réfraction n pour des
concentrations supérieure a x=0.15 de Magnésium. A premier vue, il y avait une corrélation avec

moss et Hervé.
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Tableau HI-3: L'indice de réfraction n calculé par les différentes relations et les gaps d 'énergie

Jfondamentaux des composés binaires semi-conducteurs MgTe, ZnTe et leurs alliages.

. Es (eV) n
Matériau
Cal. Autres Moss Ravindra Hervé Autres
2.70 &2
b 2.88 ¥
ZnTe 239087 |2.38,2.57%" | 2.59248915 | 2.6016606 | 2.55256092 i @
270
Mon 7o Te | 249175 ] 2.56584225" | 2.53911686 | 2.51561362 ]
Loddlios 2.38734 2.593448 2.6038516 | 2.5538804
Mo Zne - To | 269350 ] 2.51638248” |2.41402938 | 2.4456728° |
80.34M07 2.53401 2.55507599 | 2.5129133" | 2.50053643
Mo 7 <Te | 287563 ] 247555131 | 2301097 [2.38670259 |
0.54M0 s 2.72124 2.50994583" | 2.3968331 | 2.43644741
Moo 7 <Te | 280510 ] 2.49097159” | 234483676 | 2.40909635 |
RILTERgs 2.86087 2.47874215° | 2.3102597" | 2.39134827
S Pl i A 2.73455 2.50688443" | 2.38857652 | 2.4320501"
B09LM0LLC | 5 27107 - 2.49858606™" | 2.3659405™ | 2.42010007" -
2.65 %9
MgTe 2.69928 | 2.5 2.51503455 | 2.4104464 | 2.44374312 2.51?;
2,124

* r

Nos calculs sans désordre.
stk 7

Nos calculs avec désordre.

(1) : Ref [14].
(2) : Ref [15].
(3) : Ref [16].
(4) : Ref [17].
(5) : Ref [18].
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Figure I11-2: La variation de ['indice de réfraction n en fonction de la concentration x de

Magnésium, calculé par les différentes relations:
sans désordre (- ) et avec désordre (- - - -) de Ualliage Mg Zn; . Te.
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Figure 111-3: Comparaison de la variation de lindice de réfraction n en fonction de la
concentration x de Magnésium, calculé avec les différentes relations de Ualliage Mg Zn; Te.

Les expressions analytiques de ces courbes pour les trois modeles avec et sans désordre sont comme
suite :

Moss:

n = 2.5953827-0.3557345x+ 0.2821871X2 (VCA) (ITI- 7)
n=2613911-03011178x+ 0.1893655X2 (VCAA) (I11- 8)
Ravindra :

n=26136982-0.9175921x+ 0.7307979x2 (VCA) (I11- 9)
n=2.657793-0.76005x+ 0.4766689}{2 (VCAA) (I1I- 10)
Herve :

n=25573108-0.5051124x+ 0.4010462x2 (VCA) (III- 11)
n=2.5831574-0.4252292x + O.2671942X2 (VCAA) (I1II- 12)

On note que, les paramétres de courbure (Bowing) en utilisant les différentes relations sont positifs
et ils diminuent lorsqu’on tient compte de 1’effet du désordre mais ces diminutions sont faibles.

Nous observons que la valeur du bowing pour 1’indice de réfraction n calculée avec la relation de
Ravindra est la plus grande comparativement avec les valeurs du bowing pour I'indice de réfraction

n calculées avec les deux autres relations.
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II1-3- 2- Les constantes diélectriques:

II1-3- 2- 1-La constante diélectrique a haute fréquence &, :

D’apreés la relation (II-39) qui est présenté dans le chapitre II on peux calculer la constante
diélectrique a haute fréquence &, pour les trois modeéles (Moss, Hervé et Ravindra) en fonction de la
concentration x de Magnésium dans 'intervalle [0-1] des alliages semi-conducteurs ternaires
Mg.Zn;.Te. Le tableau (III-4) présente les valeurs de la constante diélectrique a haute fréquence &,
avec et sans tenir compte de 'effet du désordre compositionnel. Les valeurs de la constante
diélectrique a haute fréquence &, en employant les relations de Moss, de Ravindra et ses
collaborateurs, ¢t de Hervé et ses collaborateurs, respectivement, sont 6 .72 ,6.76,6.51, pour
ZnTe ;6.32,5.81, 5.97 pour MgTe. Noter que pour ZnTe, le décalage de I’accord entre nos résultats
et les données connues est dans les intervalles [8.38% - 6.66% -3.22%- 1.20%- 7.69%],[9.03% -
6.11% - 3.84% - 1.80% 7.14%] et [5% - 9.58%- 0%- 1.95%- 10.57%] en employant les relations de
Moss, Ravindra et ces collaborateurs, Hervé ¢t Vandamme respectivement. Pour AeTe, nos
résultats sont conformes aux données connues de [8.58% - 40.44% - 26.40% et40.44%], [70.88% -
29.11% - 16.20% et 29.11%] et [75.58% - 32.66% - 19.40% et 32.66]. Donc nos résultats sont en
bon accord avec les autres travaux disponibles. 11 est clair d’aprés ces comparaisons que 'accord est
bon entre les résultats obtenus et les données connues (voir tableau (I111-4).

La figure I1I-4 représente la variation de la constante diélectrique a haute fréquence &, en fonction
de la concentration x de Magnésium, calculée par les différentes relations avec et sans désordre.
Dans cette figure, nous observons que les courbes sont presque identiques et ces variations sont non
linéaires. On remarque également que I'effet du désordre augmente la constante diélectrique a haute
fréquence £, vers une concentration (x=0.6) puis 1'inverse par la suite jusqu’ a(x=1) en allant du
compose ZnTe (x=0) vers le composé MgTe (x=1), une autre remarque importante qu’on peut
soulever lorsqu’on ne tient pas compte de 1’effet de désordre que la constante diélectrique a haute
fréquence £, diminue non linéairement avec 1’augmentation de la concentration x de Magnésium
jusqu’ au point de concentration égal a (x=0.5) puis il commence a augmenter jusqu’ a ce que la
concentration attint a4 (x=1).Et lorsque on prend en considération 1’effet de désordre on remarque
que la constante dié¢lectrique a haute fréquence &, diminue avec 1’augmentation de la concentration
x de Magnésium jusqu’ au point de concentration égal a (x=0.7) puis il commence a augmenter
jusqu’ a ce que la concentration soit égal a (x=1).

Pour la figure III-5, qui représente la comparaison de la variation de la constante diélectrique a
haute fréquence &, en fonction de la concentration x de Magnésium, calculée avec les différentes

relations de 1’alliage Mg, Zn;.Te. On remarque qu’il y a une diminution non linéaire de la constante
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diélectrique a haute fréquence e, avec I’augmentation de la concentration x de magnésium jusqu’ a
(x=0.7), puis il augmente ensuite jusqu’ au point de concentration (x=1) pour les trois relations.

On signale une constatation particuliére pour la variation de la constante diélectrique a haute
fréquence £, pour des concentrations supérieure a x=0.15 de Magnésium. A premiére vue, il y avait

une corrélation avec moss et Hervé.

Tableau IIl-4: La constanie diélectrique a haute fréquence € calculée avec les différentes

relations des composés binaires semi-conducteurs MgTe, ZnTe et leurs alliages.

E; (eV) By
Matériaun
Cal. Moss Ravindra Herve Adachi Autres
6.2
7.2 ®
ZnTe 2.39087 | 6.72100002 | 6.76863788 | 6.51556727 | 7.8649646 6.519
6.64
7.28 ¥
My Zing5Te 2.49175:* 6.58354648:* 6.44711443:* 6.32831189:* 7.72171926:* ]
A0 238734 | 6.72597251" | 6.78004299" | 6.52230507 | 7.86998262
MeoaZnTe 2.69350:* 6.33218081:* 5.82753785:* 5.98131543:* 7.43522858:* ]
320, 2.53401° | 6.52841333" | 6.31473312" | 6.25268243" | 7.66170459
Mo ZnosTe 2.87565:* 6.12835429:* 5.2950474*** 5.69634927;= 7.176577*** ]
SR 2.721247 | 6.29982806 | 5.744808817" | 5.93627597 " | 7.3958435
ool s 2.80510:* 6.20493946:* 5.49825943:* 5.80374524:* 7.27675516:* ]
B074M03 2 | 5 26087 | 6.14416267 | 5.33729986™ | 5.71854653™ | 7.19756253
MeosZin Te 2.73455:;= 6.28446954:* 5.70529779:* 5.91486767:* 7.37693332:* ]
2E20. 277107 | 6.24293229"" | 5.59767454™" | 5.85688433"" | 7.32508957
3.4 Y
45D
MgTe 2.69928 | 632539876 | 5.81025185 | 5.97188042 | 7.4270224 e
459

s
Nos calculs sans désordre.

stk 2
Nos calculs avec désordre.

(1) : Ref [18].
(2) : Ref [19].
(3) : Ref [20].
(4) : Ref [21].
(5) : Ref [22].
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Figure III-4: La variation de la constante diélectrigue a haute fréquence & ., en fonction de la
concentration x de Magnésium, calculée par les différentes relations:
sans désordre (——) ef avec désordre (- - - -) de 'alliage Mg.Zn; . Te.
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Figure III-5: Comparaison de la variation de la constante diélectrique a haute fréquence € » en
fonction de la concentration x de Magnésium, calculée par les différentes relations de 'alliage

Mg Znj.Te.

Les expressions analytiques de ces courbes pour les trois modeles avec et sans désordre sont comme

suite :

Moss:

€ =0.7338187-1.8014167x+1.4278755x

Eop = 0.8294273-1.5315185x+ 0.9637175x

Ravindra :

€ = 0.8160013-4.4920611x+ 3.5695697x

€op = 7.0415958-3.7630047x+ 2.3627814x

Hervé :

€op = 0.535353-2.4921588x+1.976435x

Eop = 0.0059265-2.1113158x+1.3277482x

2

(VCA)
- (VCAA)
. (VCA)
2 (VCAA)

“ (VCA)
2 (VCAA)

(11I- 13)

(I11- 14)

(11I- 15)

(I11- 16)

(III- 17)

(I1I- 18)

Nous notons que la valeur du bowing pour la constante diélectrique a haute fréquence &, calculée

avec la relation de Ravindra est la plus grande comparativement avec les valeurs du bowing pour la

constante diélectrique a haute fréquence e, calculée avec les deux autres relations. On observe aussi

que, les paramétres de courbure (Bowing) en utilisant les différentes relations sont positifs et ils

diminuent lorsqu’on tient compte de I’effet du désordre mais ces diminutions sont faibles.
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Ainsi on note que, la valeur du bowing de la constante diélectrique a haute fréquence e
calculée avec la relation de Moss avee désordre est trés faible comparativement avec ceux calculées

avec les deux autres relations.

I11-3-2-2- La constante diélectrique statique &y :

Pour calculer la constante dié¢lectrique statique &, nous avons utilisé le model de Harrison
qui relie la constante diélectrique a haute fréquence £, avec la constante diélectrique statique g
(eq. II- 40).

Le tableau III-7 regroupe nos calculs concernant les valeurs de la constante diélectrique
statique gy avec et sans tenir compte de D'effet du désordre compositionnel calculée avec les
différentes relations des composés binaires semi-conducteurs ZnTe, MgTe et leurs alliages ternaires
Mg.Zn;.Te et d’autres résultats disponibles.

Le décalage de 1’accord entre nos résultats et les autres calculs pour le composé binaire ZnTe
en utilisant les relations de Moss, de Ravindra et de Hervé, est respectivement, dans les intervalles
[18.56% - 5.42% - 0.5%], [19.24% - 6.02% - 1.14% ] et [15.85% - 3.21% - 1.72% ], et pour le
composé binaire ZnTe, les intervalles sont [5.36% - 1.49% - 1.46% ], [2.42% - 1.32% - 1.29% ] et
[2.49% - 1.38% - 1.34% ] pour le composé binaire Afg7e.

La figure III-6 représente La variation de la constante diélectrique statique gy en fonction de la
concentration de Magnésium, calculée par les différentes relations avec et sans désordre de
I’alliage Mg.Zn;. Te.

Dans cette figure, nous observons que les courbes sont presque identiques et la constante
diélectrique statique &, augmente non linéairement en fonction de la concentration x de
Magnésium, pour les trois modéles. On constate aussi, que 1’effet du désordre fait diminuer la
constante diélectrique statique g en allant du composé ZnTe (x=0) vers le composé MgTe (x=1),
mais cet effet est trés faible et on peut le négligé pour les concentrations inferieur a x=0.4 .

La figure III-7 représente la comparaison de la variation de la constante diélectrique statique gy en
fonction de la concentration x de Magnésium, calculée avec les différentes relations de 1’alliage
Mg.Zn;..Te. Nous observons le méme comportement de la variation de la constante diélectrique
statique &, pour les trois modeéles et cette variation est presque négligeable pour les concentrations
de Magnésium inféricur a x=0.3 pour les modeles de Moss et de Hervé et pour les concentrations
de Magnésium inférieur a x=0.4 pour le modéle de Ravindra.

La figure III-8 représente la variation de la constante diélectrique a haute fréquence £, et la
constante diélectrique statique g¢ en fonction de la concentration x de Magnésium, calculées par les

différentes relations avec désordre de 1’alliage Mg./n;Te. D aprés cette figure on peut noter que la
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variation de la constante diélectrique statique £q en fonction de la concentration x de Magnésium est

plus importante que celle de la constante diclectrique a haute fréquence e, qui est presque

négligeable.

Tableau IIl-5: La constante diélectrique statique & calculée avec les différentes relations des

composés binaires semi-conducteurs MgTe, ZnTe ef leurs alliages.

Eg(eV) &y
Matériau
Cal. Moss Ravindra Hervé Adachi Autres
7.384
ZnTe 239087 | 8.75818001 | 8.80604727 |8.55175802 | 11.1561204 8.3(()2)
8.7
T 2.49175:* 8.75432383:* 8.61481941:* 8.4933415:* 10.8454192:* ]
B01EM09LC | A 39734 | 876019565 | 8.81450565™ | 8.55562605™ | 11.1670046
—— 2.69350" | 9.05300505 | 8.49875081" | 8.66764622" | 10.2240169"
803LM0TIC 5 53401 | 878291909 | 8.5620152 | 8.49786682" | 107152466 i
Vp— 2.87565:* 9.83506994:* 8.80224745:* 9.299(—33153:= 9.662998" N ]
B0:5400.5 2.721247 | 9.12741886 | 8.50947636 | 8.7226504 10.1385901
Vst i T 2.80510" | 11.6526123" | 10.6077751" | 11.0594405" | 9.88028584"
8070318 | 5 26087 | 10.1427843™ | 9.11019683™ | 9.5980995™ | 9.7085159™ i
i iy 2.73455" | 14.7788044" | 13.6832827" | 14.0796908" | 10.0975737"
B09LM0LLC | 5 29107 | 12.9395216™ | 11.8758545™ | 12.3031457 | 9.98512387" i
4.704 D
MgTe 2.69928 | 17.2219935 | 16.0812078 | 16.439132 10.2062176 6.9(()2)
7.0%

e
Nos calculs sans désordre.

ke 5
Nos calculs avec désordre.

(1) : Ref [23].
(2) : Ref [18].
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1704 —a— Moss relation
16.5 9 - @ - Herve and Vandamme relation
16.0 - --9-- Ravindra et a/ relation

14.5 ] Mg,ZnqTe ,_.'

Static dielectric constant

Composition x

Figure 111-7: Comparaison de la variation de la constante diélectrique statique gy en fonction de la
concentration x de Magnésium, calculée avec les différentes relations de ['alliage Mg Zn; Te.

Les interpolations quadratiques de la variation de la constante diélectrique statique gy en
fonction de la concentration x de Magnésium sont exprimées par les expressions analytiques
suivantes :

Moss:

gy = 9.0662213 - 4.6610085x +12.4156157 X2 (VCA) (II1- 19)
89 = 9.465022 - 8.7558742x +15.1017195 X2 (VCAA) (I1I- 20)
Ravindra :

g = 9.1646296 - 7.4901425x + 14.047824 x2 (VCA) (ITI- 21)
g = 9.6361213-10.6123796x+15.5552754 x2 (VCAA) (I11- 22)
Herveé :

gy = 8.8623645 - 5.3044399 x +12.5040261 X2 (VCA) (I11- 23)
g9 = 92772102 -9.0224428x + 14.7962411 x2 (VCAA) (I11- 24)

On note que l'effet de désordre compositionnel augmente la valeur du bowing pour la

constante diélectrique statique g calculé avec les trois relations.
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Les expressions analytiques de la variation de la constante diélectrique a haute fréquence &,
et la constante diélectrique statique gy en fonction de la concentration x de Magnésium sont données

par les relations suivantes :

§oy = 6.8204273 -1.5315185%+ 0.9637175 % (Moss) (I11- 25)
§oy = 7.0415958-3.7630047x+ 236278 14x° (Ravindra) 1I- 26)
€0y = 6.6659265 - 2.1113158x+ 1.3277482x° (Hervé) (I11- 27)
6o = 7.9935258-1.7407597x +1.0917256 x> (Adachi) (I1I- 28)
£ = 9.465022 - 8.7558742x +15.1017195 x 2 (Moss) (I11- 29)
£ = 9.6361213 -10.6123796x +15.5552754 x 2 (Ravindra) (I11- 30)
£ = 9.2772102 - 9.0224428x + 14.7962411 x> (Hervé) (III- 31)
£ = 11.4349716 - 37757324 x + 23679682 x * (Adachi) (I11- 32)

On remarque que le paramétre de courbure de la variation de la constante statique gy en fonction de
la concentration x de Magnésium calculée par la relation de Adachi est trop faible

comparativement a celle calculée par les trois relations (Moss, Ravindra et Hervé).
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Conclusion générale

Notre travail consiste a étudié les propriétés optiques et diélectriques des composés binaires
ZnTe , MgTe et leurs alliages ternaires Mg, Zn;Te cristallisée dans la structure zinc-blende tel que :
le gap d’énergie L, 'indice de réfraction n, la constante diélectrique a haute fréquence &, et la
constante diélectrique statique &.

Dans nos calculs, nous avons utilisé la méthode de pseudopotentiel empirique locale
(E.P.M), couplée avec ’approximation du cristal virtuel (VCA) avec et sans tenir compte I’effet du
désordre compositionnel, et combinées avec le modeéle des orbitales liées de Harrison (bond-orbital

model).

La dépendance de la concentration x de Magnésium, sur les propriétés optiques et diélectriques des
alliages ternaires Mg, Zn;, Te et ces composés binaires Znle, Mgle a &té étudiée sur toute la

gamme de la composition [0-1].
Les résultats acquis, nous ont permis de tirer les conclusions suivantes :

e L¢ gap d’énergie fondamental de 1’alliage augmente non linéairement en fonction de la
concentration x de Magnésium jusqu’a x = 0.5, aprés ils diminuent pour les concentrations x > 0.5,
et I'effet de désordre est clair et il fait diminuer le gap d’énergie fondamental jusqu’a la

concentration x = ().7, aprés il augmente pour les concentrations supérieure a x =0.7.

e [ indice de réfraction n et la constante diélectrique a haute fréquence &, diminuent non
linéairement avec 1’augmentation de la concentration x de Magnésium jusqu’ au point de
concentration égal a (x=0.7), puis il commence a augmenter jusqu’ a ce que la concentration soit
¢gal a (x=1) pour les trois relations de Moss, de Ravindra et de Hervé et ’effet du désordre fait
augmenter ces deux parameétres. Cette augmentation est importante pour les faibles concentrations

et elle devient moins importante pour la concentration supérieure a x=0.6.

e [a constante diélectrique statique gy augmente non linéairement avec 1’augmentation de la
concentration X de Magnésium pour les trois modéles (Moss, Ravindra et Hervé) et Deffet du
désordre fait diminuer la constante di¢lectrique statique g¢ en allant du composé ZnTe (x=0) vers le
composé MgTe (x=1), mais cet effet est trés faible et on peut le négligé pour les concentrations

inferieur a x=0.4.
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e [.a variation de la constante diélectrique statique g;en fonction de la concentration x de
Magnésium est plus importante que celle de la constante diélectrique a haute fréquence e, qui est

presque négligeable.

En générale, nos résultats pour les composés binaires ZnT7e et AM/gTe sont en accord raisonnable avec
les ressources disponibles des données expérimentales et théoriques. Pour les quantités physiques
des alliages ternaires semi-conducteurs Mg, Znjp.Te d'intérét, lorsque les données ne sont pas
disponibles dans la littérature, nos résultats sont des prévisions et peuvent servir de références pour

les futurs travaux.
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