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Introduction générale

Depuis quatre décennies, I'industrie des semi—conducteurs, par un effort soutenu de re-
cherche et de développement, a fait progresser ’ensemble des composants électroniques de
maniére spectaculaire. Aujourd’hui, l'ordre de grandeur des épaisseurs des couches semi—
conductrices manipulées est le nanométre. A ces échelles, les phénoménes quantiques ne
peuvent plus étre négligés et leur compréhension est nécessaire a 1’étude des nanocompo-
sants. Parfois pénalisants, car ils dégradent les performances des dispositifs (c’est le cas, par
exemple, de effet tunnel & travers la grille des transistors), les phénomeénes quantiques ont
révolutionné 1’électronique et permis la création de nouveaux composants qui exploitent les
étonnantes propriétés de la mécanique quantique. Un des exemples les plus connus est la diode
a effet tunnel résonnant, qui fonctionne & des fréquences trés élevées de plusieurs centaines
de gigahertz. Citons également d’autres phénoménes quantiques plus exploratoires, comme
les oscillations de Bloch dans les superréseaux, les phénomeénes d’interférences d’électrons, les
ondes plasmoniques, etc.

Parmi les nouveaux domaines profitant des progrés technologiques, ’optoélectronique a vu
I'apparition de nouveaux composants exploitant la quantification de la structure de bandes
pour concevoir des dispositifs laser' innovants. Un exemple d’une telle structure est le laser @
cascade quantique.? Il se distingue des autres lasers & semi-conducteurs par le fait que seuls
les états quantifiés d’'une méme bande interviennent : on parle alors de laser a transitions
inter-sous—bandes. Si I'idée originelle de ces composants remonte aux travaux de Kazarinov et
Suris dans les années 1970 [1], la faisabilité de ces dispositifs n’a été démontrée qu’en 1994,
par J. Faist des Bell Laboratories [2]. Dés lors, la recherche sur les lasers & cascade quantique
connait un vif engouement et est ’objet d’un grand nombre de publications tant expérimen-
tales que théoriques. Les lasers a cascade quantique semblent étre aujourd’hui une des voies les
plus prometteuses pour réaliser des sources cohérentes & I’état solide émettant dans le domaine
de l'infrarouge, i.e., dans la plage fréquentielle s’étendant entre 300 GHz et 30 THz. Cepen-
dant, actuellement l'infrarouge lointain reste difficilement accessible et c’est pour cette raison
qu’'une intense activité de recherche se concentre sur les LCQ rayonnant dans cette région
spectrale. L’infrarouge lointain est particuliérement intéressant, car de nombreux phénomeénes
physiques ont des fréquences caractéristiques dans cette partie du spectre. Les débouchés sont
extrémement variés et couvrent un large éventail d’applications possibles, par exemple, dans
le domaine de I'imagerie médicale, de la spectroscopie, dans les télécommunications du futur,
etc.

Face aux difficultés technologiques que représentent la mise au point d’'un nouveau com-
posant, les outils de simulations numériques occupent une place centrale dans la chaine de

! Acronyme anglais pour Light Amplification by Stimulated Emission of Radiation, c’est—a—dire littéralement
amplification de lumiére par émission stimulée de rayonnement.
2Traduction de anglais Quantum Cascade Laser, abrégé par ’acronyme LCQ dans la suite de ce mémoire.
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développement et constituent un domaine de recherche qui connait un vif intérét. Aujourd’hui,
les outils de modélisation restent nécessaires, d’une part, pour proposer des pistes d’améliora-
tion des structures & moindre coiit et, d’autre part, pour tenter de comprendre ’ensemble des
phénomeénes physiques sous—jacents. Pour étudier ces composants de trés petites dimensions,
de nombreux formalismes sont proposés, allant de modéles macroscopiques, comme ceux basés
sur les équations de bilan, aux modéles microscopiques plus complexes basés sur un forma-
lisme purement quantique (fonctions de Wigner, théorie des fonctions de Green, etc). Parmi
les modéles microscopiques les plus complets, figurent les simulations basées sur la méthode
de Monte Carlo. Dans le domaine de 1’électronique, ces simulations permettent d’étudier fine-
ment les propriétés de transport, mais également un grand nombre de phénoménes physiques.
Les résultats obtenus par la simulation sont confrontés, autant que faire se peut, aux données
expérimentales de la littérature, afin de discuter les hypothéses et la pertinence du modéle
théorique. En cela une simulation de Monte Carlo peut-étre vue, dans une certaine mesure,
comme une « expérience numérique » méme si elle n’a, bien entendu, pas prétention i rem-
placer ’expérience.

Pour des LCQ émettant aux fréquences térahertz, ’écart énergétique entre les sous—bandes
devient trés faible, de 'ordre de quelques milliélectron—volts. Le modéle d’étude du transport
doit étre donc capable de tenir compte, de maniére réaliste, de tous les processus inter-sous—
bandes influencant I’émission laser. C’est le cas de I'interaction électron—électron, dont I'origine
est la force coulombienne s’exercant & distance entre deux particules chargées. I’objet de ce
travail est de proposer un modeéle complet de I'interaction inter—porteurs dans un simulateur
Monte Carlo afin d’étudier le transport quantique dans les LCQ.

Nous avons structuré ce mémoire en trois parties :

La premiére partie, intitulée Introduction auz dispositifs optoélectroniques en infrarouge, est
consacrée au contexte général de nos travaux. Dans le chapitre 1, nous brossons 1’état de ’art
des composants émettant dans I'infrarouge. Les nombreuses applications possibles des sources
optiques aux fréquences térahertz sont également présentées. Dans le reste de ce chapitre, nous
caractérisons la nature du transport dans les LCQ en exposant leur principe de fonctionnement.
Etant données les nombreuses problématiques soulevées par le transport quantique dans les
nanocomposants, nous consacrons le chapitre 2 & la présentation des différents formalismes
utilisés par la communauté scientifique. Nous justifions le choix du formalisme retenu aprés
I’examen de la littérature.

La deuxiéme partie, intitulée Appareil théorique du transport électronique quantique, est
consacrée 3 la description de notre modéle de transport dans les lasers & cascade quantique.
Dans le chapitre 3, nous présentons la méthode de détermination des états électroniques ainsi
que les principales caractéristiques de notre simulateur de Monte Carlo. Les interactions cou-
lombiennes entre électrons jouent un grand réle dans la dynamique des LCQ, surtout aux
fréquences térahertz. L’inclusion de l'interaction électron—électron dans le simulateur Monte
Carlo fait donc l'objet du chapitre 4. Afin de compléter la description des interactions cou-
lombiennes & distance, nous terminons cette partie par la présentation, dans le chapitre 5,
de I'écrantage dans le cadre d’un gaz électronique bidimensionnel. La question du temps de
calcul des éléments de matrice est prépondérante dans les structures composées d'un grand
nombre d’états quantiques, comme c’est le cas dans les LCQ. Afin d’accélérer significative-
ment le calcul des éléments de matrice électron—électron, nous présentons un ensemble de
techniques destinées & optimiser la simulation des LCQ. Enfin, nous développons un modéle
simplifié¢ d’écrantage multi-sous—bandes apte a décrire les phénoménes complexes des LCQ et
nous testons la validité des approximations faites sur un premier exemple. Enfin, afin de tenir
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compte des phénoménes loin de I’équilibre, tels que l'inversion de population dans les LCQ), la
derniére partie du chapitre 5 présente le modéle d’écrantage hors d’équilibre que nous avons
développé.

Les résultats d’études de LCQ sont exposés dans une troisiéme partie, intitulée Simulation
Monte Carlo de lasers a cascade quantique. Dans un premier temps, nous avons souhaité va-
lider le modeéle de détermination des niveaux quantiques dans les LCQ. Ainsi, au chapitre 6,
nous présentons les résultats que nous avons obtenus pour une structure & superréseau par-
ticuliérement complexe, émettant dans l'infrarouge moyen [3]. Nous poursuivons cette phase
de validation du modéle en discutant de l'influence de l'interaction électron—électron sur les
propriétés d’'un LCQ & superréseaux émettant au térahertz [4]. Au chapitre 7, nous procé-
dons & ’étude compléte d'une structure de la famille des LCQ & dépopulation par résonance
de phonon [5] fonctionnant & 3,4 THz. Une analyse physique du composant, pour différentes
modélisations de 'interaction électron—électron, ainsi que pour différentes températures de
réseau, est menée. Dans le chapitre 8, deux voies pour diminuer la fréquence d’émission sont
examinées en détails. Tout d’abord, nous étudions la suggestion émise par S.-C. Lee et al. [6]
d’utiliser ce LCQ dans un régime plus basse fréquence a 1,4 THz. A cette occasion, nous
discutons de I'influence de 'interaction électron—électron sur les performances des LCQ dont
la fréquence d’émission se rapproche de 1 THz. Nous terminons ce chapitre en envisageant
une autre voie afin d’obtenir une fréquence proche de 1 THz. A cette fin, nous modifions de
maniére judicieuse la séquence épitaxiale d'un LCQ & dépopulation par résonance de phonon,
congu initialement pour émettre & 2,1 THz [7].

La modélisation compléte de 'interaction électron—électron repose sur un appareil mathé-
matique assez conséquent. Pour ne pas alourdir exagérément la lecture, nous avons renvoyé
en annexes les parties les plus techniques. On y trouvera également une discussion concernant
I'influence de la non—parabolicité dans I'interaction inter—porteurs.






Premiére partie

Introduction aux dispositifs
optoélectroniques en infrarouge






Introduction de la partie I

Dans cette premiére partie, nous présentons le contexte scientifique qui a motivé nos tra-
vaux. Cette partie est composée de deux chapitres. Dans le chapitre 1, intitulé Sources optiques
dans l'infrarouge, nous présenterons un bestiaire des composants électroniques émettant dans
la région spectrale de l'infrarouge. Nous montrerons la richesse des applications possibles dans
cette gamme de fréquences et, en particulier, en infrarouge dit lointain. Nous approfondirons
tout particuliérement un des composants les plus prometteurs pour ’émission aux fréquences
térahertz, & savoir le laser & cascade quantique. Ces dispositifs, qui utilisent & la fois des phéno-
meénes quantiques et optiques, nous sont apparus comme de trés intéressants « véhicules test »
pour la mise au point d’une méthode de simulation du transport quantique. Nous expliquerons
donc le principe de fonctionnement des LCQ et la nature du transport dans ces composants.

Dans le chapitre 2, intitulé Les formalismes du transport quantique, nous présenterons les
différentes problématiques du transport quantique dans les nanocomposants. Nous examine-
rons la littérature et brosserons une description des formulations et des méthodes de résolution
proposées pour étudier les phénoménes de transport. Enfin, nous préciserons les critéres mo-
tivant notre choix d’un formalisme du transport dans les LCQ.






Chapitre 1

Sources optiques dans l'infrarouge

Introduction

L’objectif de ce chapitre est de passer en revue un large éventail des photo—émetteurs fonc-
tionnant dans 'infrarouge. Dans une premiére section, nous présentons au lecteur le contexte
scientifique de la génération d’ondes électromagnétiques dans l'infrarouge. Ensuite, quelques
unes des applications possibles de ces dispositifs sont présentées, en particulier dans l'infra-
rouge lointain. Dans une deuxiéme section, les différentes sources émettant dans l'infrarouge
sont passées en revue. Dans une troisiéme section, nous présentons en détail les lasers & cas-
cade quantique (abrégé par 'acronyme LCQ dans la suite de ce mémoire). Nous rappelons tout
d’abord les principaux avantages de ces dispositifs. Ensuite, nous procédons & un bref rappel
sur D’effet laser et sur les états quantifiés dans les hétérostructures afin de fixer le vocabulaire.
Aprés une section consacrée a 'historique des lasers, nous abordons le principe de fonctionne-
ment des lasers & cascade quantique, leurs performances ainsi que leurs limites. En particulier,
nous préciserons les performances atteintes dans le domaine de l'infrarouge lointain. Enfin,
nous concluons ce chapitre en évoquant quelques dispositifs plus exploratoires.

1.1 Motivations de I’étude de ’infrarouge

1.1.1 Position du probléme

L’infrarouge est une zone du spectre électromagnétique particuliérement intéressante a bien
des égards. De nombreux phénoménes physiques ont en effet leur fréquence caractéristique dans
cette région (par exemple les raies d’absorption de certaines molécules). Et 8’il est une région
de linfrarouge qui est particuliérement intéressante, c’est celle de linfrarouge dit lointain.
Aujourd’hui, une intense activité de recherche s’est développée autour des sources émettant
dans cette région et nous allons tacher de décrire, dans ce paragraphe, les difficultés a concevoir
de tels dispositifs.

La gamme des fréquences de 'infrarouge lointain® est usuellement définie comme s’éten-
dant de 100 gigahertz & 10 térahertz (ce qui correspond a des longueurs d’onde comprises
entre 30 um et 3 mm). Elle est contigué a la région des fréquences microondes (longueurs

! On rencontre fréquemment dans la littérature 'acronyme anglais de T-Ray comme abréviation de Terahertz
waves. Dans ce chapitre, nous emploierons parfois, par raccourci, I’expression « d’ondes térahertz » ou de
« fréquences térahertz » pour référer a 'infrarouge lointain.
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F1G. 1.1 — Représentation du spectre électromagnétique voisin de la région de I'infrarouge moyen et lointain.

d’ondes millimétriques et centimétriques A < 30 cm) et & ce qu’il est convenu d’appeler 'in-
frarouge moyen (c’est—a-dire A ~ 10 pum). Pour émettre a une fréquence se situant dans ces
deux régions, i.e., dans les microondes et l'infrarouge moyen, on dispose aujourd’hui de dispo-
sitifs performants. Par contre dans l'infrarouge lointain, il existe actuellement peu de sources
cohérentes et a faible colt, d’ou la dénomination de Gap térahertz. La figure 1.1 détaille
schématiquement les différentes segmentations de cette partie du spectre.

L’obtention de sources & 1’état solide d’ondes électromagnétiques térahertz est une vraie
difficulté technologique,? car les limites de fonctionnement des composants des régions atte-
nantes, précédemment évoquées, ne peuvent pas étre indéfiniment repoussées. En effet, les
composants électroniques fonctionnant dans le domaine microonde n’opérent plus au—dela de
quelques centaines de GHz. De plus, nombre de composants photoniques ne peuvent fonction-
ner aux longueurs d’ondes submillimétriques. Par exemple, les diodes lasers constituent des
sources de grande qualité et qui permettent d’obtenir des puissances élevées dans le domaine
du « visible » ou du proche infrarouge. Par contre, par manque de matériau adéquat, il ne
leur est pas possible d’atteindre la gamme des fréquences térahertz.

De nouveaux composants doivent donc prendre le relais et de nouvelles technologies étre
développées, ce qui représente, & tous points de vue, un défi technologique de premier ordre.
Précisons quelques ordres de grandeurs propres aux ondes électromagnétiques térahertz afin
de cerner la problématique. Par exemple, le temps de « transit » des porteurs est de 'ordre
de la fréquence de radiation, c’est—a-dire que les durées de vie en infrarouge lointain sont
inférieures a la picoseconde. Les écarts énergétiques mis en jeu sont trés faibles (en effet 1
THz ~ 4 meV) et sont donc sensibles a un grand nombre de phénomeénes indésirables pouvant

2Nous n’en parlerons pas dans ce mémoire, mais la réalisation de récepteurs d’ondes électromagnétiques
térahertz est également une difficulté tout aussi grande.
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1.1. Motivations de l’étude de l’infrarouge

modifier fortement la fréquence d’émission. Nombre de problémes, inhérents aux longueurs
d’onde submillimétriques, rendent la technologie térahertz trés épineuse comme, par exemple,
ceux liés au guidage de l'onde électromagnétique, a I’absorption sur porteurs libres ou a la
température.>

1.1.2 Les domaines d’utilisation

Actuellement, de plus en plus de débouchés se dessinent pour les sources fonctionnant
dans 'infrarouge moyen et lointain. Dans ce paragraphe, nous allons citer seulement quelques
exemples parmi ceux qui nous semblent les plus intéressants. Notons que, de par le large
spectre de ses applications, I’étude de l'infrarouge est un domaine de recherche ouvert et
interdisciplinaire.

e Physique

La physique du solide et des semi—conducteurs est tout particuliérement intéressée par
des sources émettant dans 'infrarouge afin d’étudier, entre autres, les modes rotationnels
des molécules, les ondes plasmoniques, la résonance cyclotron, la supraconduction, etc.
e Imagerie médicale
Une des qualités essentielles des ondes électromagnétiques térahertz est la faible énergie
des photons, de l'ordre de Frp, ~ 4 meV. Comparativement, les rayons X sont un million
de fois plus énergétiques (vx = 10'8 Hz, soit Fx ~ 4 keV). L’idée est de développer des
systémes d’imagerie térahertz sans dommage pour les patients, car ’observation des
tissus se réaliserait sans risque de destruction des cellules sensibles. En outre, les tissus
présentent des spectres d’absorption, ainsi que des indices de réfraction, différents aux
ondes électromagnétiques térahertz, permettant de les distinguer [8]. C’est ainsi que la
premiére démonstration d’imagerie par ondes térahertz a été publiée par Hu et al. en
1995 [9].
A noter que des applications industrielles dans le domaine du contréle non destructif
des matériaux sont également en cours de développement.
e Sécurité
De nombreux diélectriques (vétements, emballages, ...) sont transparents aux ondes
électromagnétiques térahertz, alors que les porteurs libres des métaux les absorbent. Un
des débouchés aux sources térahertz est donc la conception de détecteurs d’armes a feu.
Actuellement le besoin de tels dispositifs se fait grandement ressentir et représente un
marché colossal (aéroports, grands stades de sport, gares, etc.). Pour se convaincre de
I'importance de cette thématique, mentionnons qu’'un colloque, intitulé Terahertz for
Military and Security Applications et organisé par The International Society for Optical
Engineering, se déroule depuis 2003.%

e Astronomie
D’aprés les astrophysiciens, 98 % des photons émis depuis le Big Bang sont dans la
gamme des ondes submillimétriques et de I'infrarouge lointain. Il est donc évident que le
développement de la technologie térahertz est d’une importance cruciale pour ce domaine
d’application.
Par ailleurs, la planétologie a besoin de sources térahertz afin d’étudier la composition

30n rappelle que Iélargissement thermique kg6, ot kp est la constante de Boltzmann (8,62 x 107° eV K1)
et 0 la température, vaut ~ 26 meV & température ambiante. Ainsi 1 THz correspond & un élargissement de
50 K.

“Cette premiére édition a fait 'objet d’actes sous la référence [10].
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de 'atmosphére terrestre et des planétes du systéme solaire. En effet, un grand nombre
de molécules ont une raie d’absorption dans l'infrarouge moyen et lointain (plage 3—
17 pm). Les agences spatiales mondiales ont une demande pressante de composants
térahertz & usage embarqué. Par exemple, une des thématiques actuelles est la recherche
du radical OH afin d’étudier 'appauvrissement de la couche d’ozone. Ces applications
font également 1’objet d’un colloque régulier, intitulé International Symposium Space
TeraHertz Technology, dont la quatorziéme édition s’est tenue en 2003.

e Autres applications
Les sources émettant au térahertz trouveront également de nombreux débouchés com-
merciaux dans les systémes de communications haut—débit (liaisons point—a—point, ... ),
l’échantillonnage électro—optique (analyse de composants), la spectroscopie appliquée &
la physico—chimie, etc.
De nombreux résultats récemment publiés montrent que ces applications ne sont plus du
domaine de la prospective. Donnons des exemples de résultats expérimentaux concer-
nant les lasers & cascade quantique, composants que nous étudierons dans le détail dans
la suite de ce mémoire. Ainsi, Martini et al. ont réussi a transmettre un signal de télé-
vision sur une distance de 70 m, dans les conditions de laboratoire, & I’aide d’un laser &
cascade quantique refroidi par ’azote liquide [11]. En 2002, Faist et al. ont démontré une
transmission optique en espace libre & 300 MHz entre deux batiments espacés d’environ
100 metres [12].
Enfin Kosterev et Tittel, dans la référence [13], annoncent la conception et la fabrication
de capteurs chimiques basés sur des lasers a cascade quantique. La figure 1.2 représente le
dispositif expérimental ainsi que le spectre d’absorption obtenu a température ambiante.

Pulse »| Laser diode || Temperature
generator driver monitor
=) 10
Room air § j
5 8| ]
38 QC laser 1
= = in dewar X
% o 6 -
Y ) * Collimating £ 4L 1
Data | Signal optics 2
Acquisition [€ é
Card Multipass 2 [ 1
A Gz cell
To vacuum
pump
0 i
v N L Ll
PC Ie MCT detector 1259.0 1259.5 1260.0 1260.5 1261.0
Frequency, cm’!
(a) Procédé expérimental. (b) Exemple de spectre d’absorption : 1, 11, 13 —

H20; 2, 3, 10 — N2O; etc.

F1a. 1.2 — Laser a cascade quantique utilisé comme capteur chimique. D’aprés [13] : Kosterev et al., IEEE
Journ. Quant. Electron., 38, p. 582 (2002).

Maintenant que les applications possibles sont mieux cernées, nous allons & présent détailler
les différents moyens de générer des ondes électromagnétiques térahertz.
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1.2. Les différentes méthodes de génération d’ondes électromagnétiques dans l'infrarouge

1.2 Les différentes méthodes de génération d’ondes électroma-
gnétiques dans l’infrarouge

Nous verrons, dans cette section, que I'Institut d’Electronique de Microélectronique et
de Nanotechnologie a une activité de recherche importante dans I’étude de l'infrarouge selon
différentes approches [14-16].

Les sources émettant dans I'infrarouge peuvent étre classées en deux catégories : les sources
a génération directe et celles & génération indirecte. Cette classification n’est qu'une possibi-
lité parmi de nombreuses autres. En effet, les sources pourraient étre triées selon différents
angles : par exemple, on peut séparer les composants & émission cohérente de ceux & émission
incohérente, ou bien les dispositifs photoniques d’une part et ceux électroniques d’autre part.
Voyons plus en détails les principaux dispositifs en commencant par la génération directe.

1.2.1 Génération directe

Dans un premier temps, nous étudions les composants électroniques bien connus que sont
les diodes Gunn, IMPATT?® et & effet tunnel résonnant. Nous donnerons les limites fréquen-
tielles atteintes aujourd’hui par ces dispositifs, afin de les mettre en perspective par rapport
aux autres dispositifs et, en particulier, aux lasers & cascade quantique.

Diodes

Les diodes Gunn sont utilisées surtout dans les gammes millimétrique et submillimétrique
et leurs performances semblent limitées aux fréquences inférieures & 150 GHz, pour des puis-
sances de quelques dizaines de milliwatts [17]. Utilisant la génération d’harmoniques de second
ordre, on peut augmenter les fréquences de fonctionnement et atteindre, par exemple, 290 GHz
avec une puissance de sortie de 0,3 mW [18].

Les diodes IMPATT sont également limitées dans leur montée en fréquence, puisque leur
état de l'art se situe & des fréquences de fonctionnement voisines de 170 GHz, pour une
puissance de 100 mW [19].

Utilisant des effets quantiques, les diodes & effet tunnel résonnant ont repoussé les limites
fréquentielles des composants évoqués ci—dessus. L’état de 'art des fréquences de fonctionne-
ment pour ces diodes est d’environ 700 GHz pour une puissance de 0,3 pW [20].

Emission par ondes de plasma dans les transistors sub—microniques

Récemment, une émission électromagnétique térahertz, accordable entre 0,4 et 1 THz, a
été obtenue par Knap et al. [21], 4 'aide de transistors H.E.M.T.® en InGaAs & faible longueur
de grille (voir figure 1.3). La puissance a été mesurée a quelques nanowatts. Cette émission
a été attribuée aux ondes électroniques de types « plasmons », c’est—a—dire aux oscillations
collectives du gaz électronique bidimensionnel & l'intérieur du transistor qui agit alors, en
quelque sorte, comme une cavité résonnante. La fréquence plasmon des gaz bidimensionnels
étant proportionnelle & inverse de la longueur de grille Lg, elle peut donc étre réglée dans
I'infrarouge lointain si on diminue suffisamment Lg. L’idée de ’émission térahertz dans les
transistors date des travaux de Dyakonov et al. [22]. Ils ont prédit que la fréquence atteindrait

5 Acronyme anglais IMPact Avalanche Transit Time, signifiant diode a avalanche et & temps de transit.
6 Acronyme de anglais High Electron Mobility Transistor, signifiant transistor & mobilité électronique élevée.
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le domaine térahertz avec des longueurs de grille inférieures & 100 nm. En outre, I’émission
pourrait théoriquement étre observée a température plus élevée, car la fréquence plasmon est
indépendante de la température.

20

J E::“i//’

a2 04 06 OB

Emission Intensity (a.L.)

104 | T
I InGaAs HEMT
54 4
1
0— . . =
2 4 B B 10 12
Detaction Fraquency (THz)

F1a. 1.3 — Spectre d'émission d'un HEMT InGaAs pour trois tensions source/drain Ugq. Les trois fleches
représentent des émissions a 0,42 THz, 0,56 THz et 1 THz respectivement. La courbe du médaillon montre
la fréquence de résonance f en fonction de Usq. D'aprés [21] : Knap et al., Appl. Phys. Lett., 84, p. 2331
(2004).
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F1a. 1.4 — Allure typique d’une impulsion térahertz. D'aprés [23] : Desplanque et al., Appl. Phys. Lett.,
84, p. 2049 (2004).

Une équipe de 'l.LE.M.N. utilise I’effet de Franz—Keldysh afin de générer et détecter des
ondes électromagnétiques dans la gamme térahertz [16,23]. Sans rentrer dans les détails, un
laser femtoseconde génére une impulsion optique dans le semi—conducteur et crée des paires
électrons-trous qui rendent celui-ci conducteur. Etant soumis & une différence de potentiel,
une impulsion de courant est alors générée dans ’antenne qui rayonne une impulsion électro-
magnétique puissante jusque dans la gamme des fréquences térahertz. La figure 1.4 représente
I’allure typique des impulsions générées.
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Lasers a cascade quantique (LCQ)

Ces dispositifs sont basés sur des transitions entre états quantifiés d’'une méme bande dans
une hétérostructure & multi—puits quantiques. Ils sont 'objet de ’étude théorique présentée
dans ce mémoire. Un des avantages du laser & cascade quantique est que la fréquence d’émis-
sion peut étre réglée dans une large gamme, en ajustant précisément la séquence épitaxiale et
I’épaisseur des couches de semi—conducteurs. Méme si nous revenons en détail sur ces compo-
sants dans la section 1.3, donnons quelques ordres de grandeur des performances actuellement
atteintes. Des températures maximales de fonctionnement et des puissances trés intéressantes
ont été obtenues dans la gamme 7,5-13 pum, avec par exemple une puissance de 3,5 W a 300 K
annoncée par Slivken et al. [24]. Pour la gamme de l'infrarouge lointain, Kumer et al. font état
de la réalisation d'un LCQ & A = 94 pm fonctionnant en CW7 jusqu’a 93 K [25].

Geénération térahertz par effet de « Streaming Motion »

11 est possible d’obtenir une radiation térahertz dans certains semi—conducteurs en utilisant
un effet de conductivité différentielle dynamique négative afin d’amplifier des ondes électro-
magnétiques. Les dispositifs utilisant cet effet opérent de maniére semblable & ceux employant
I'effet laser, puisque la génération s’obtient dans une région active. C’est pourquoi on ren-
contre parfois la dénomination de MASER?® de porteurs chauds. Le phénoméne physique, a la
base de cette amplification, est le mouvement quasi—périodique des porteurs dans l’espace des
phases di a l'interaction sur phonon optique polaire. En effet, dans les semi—conducteurs ITI-V
et sous certaines conditions, les porteurs peuvent répéter le cycle composé des deux phases
suivantes : une accélération balistique sous l’effet du champ électrique, puis ’émission d’un
phonon optique polaire. En réglant le champ électrique, on peut ajuster la fréquence du cycle.
Des études effectuées par ’équipe de Montpellier au CEM2 ont mis en évidence une possible
émission dans la gamme 0,5-1,5 THz dans des semi-conducteurs a base de Nitrures [26-28|.

Autres dispositifs

e Les lasers a électrons libres (LEL) :
Ces lasers sont théoriquement accordables dans un large spectre s’étendant de l'infra-
rouge aux rayons a courtes longueurs d’onde (rayons UV et X). Ils fonctionnent par le re-
groupement de paquets d’électrons circulant dans un accélérateur linéaire ou circulaire.
Ils permettent d’atteindre de trés hautes puissances et sont accordables en modifiant
I’énergie des électrons. De telles installations ont nécessairement un colit excessivement
prohibitif, qui les limite essentiellement aux applications en recherche fondamentale (pro-
jet SOLEIL par exemple).
De méme, les rayonnements synchrotrons permettent d’obtenir des longueurs d’onde trés
courtes avec de grandes puissances, en utilisant des électrons relativistes tournant dans
un anneau de stockage.

e Les lasers pompés optiquement (OPL?) :
Ces lasers connaissent actuellement une baisse sensible de leurs dimensions et de leur
colit, ce qui en fait des candidats prometteurs pour I’émission dans l'infrarouge, surtout

" Acronyme anglais de Continuous waves, littéralement Ondes continues, i.e., mode continu.

8 Acronyme anglais de Microwave Amplification by Stimulated Emission of Radiation, se traduisant par
amplification d’ondes microondes par émission stimulée de rayonnement.

9 Acronyme anglais signifiant Optically Pumped Lasers.
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pour les applications embarquées [29]. Ils sont constitués d’un laser de pompe, générale-
ment un laser & CO2 émettant dans la gamme 9-11 pm, excitant un gaz qui va susciter
une émission au térahertz, par exemple le méthanol pour une émission & A = 119 um.
L’émission térahertz provient de la désexcitation entre les niveaux rotationnels des mo-
lécules du gaz. Actuellement, ils peuvent couvrir une large gamme fréquentielle, allant
de 300 GHz & 10 THz, avec des puissances de 10-100 mW. Cependant, les rendements
obtenus restent relativement faibles (~ 107%).

e Enfin, on citera les oscillateurs & ondes retours'® qui, comme les LEL, restent réservés
& des laboratoires de recherche ou de grosses industries car ils nécessitent des champs
magnétiques trés élevés (~ 10 kG) et des investissements trés onéreux.

1.2.2 Génération indirecte

Dans cette catégorie, nous aborderons principalement deux méthodes permettant d’at-
teindre l'infrarouge lointain : la multiplication harmonique et le photomélange par battement
de fréquences. Ces méthodes souffrent encore de puissances en sortie relativement faibles.

Multiplication d’harmoniques

Le but est d’utiliser une non-linéarité afin de créer des multiplicateurs fréquentiels [30].
Dans ce but, la diode Schottky fut tout d’abord utilisée, puis remplacée par le HBV!! plus
performant. Avec ces composants, Melique et al. ont réussi & obtenir la puissance de 10 mW
a 250 GHz [31].

Pour émettre a des fréquences térahertz, 'idée est de chainer les multiplicateurs : on peut
ainsi obtenir 1 THz & partir, par exemple, d'un quintuplement de la fréquence 200 GHz, ou
4 'aide d’une chaine de tripleurs & partir de 100 GHz. Par ce biais, on a déja obtenu une
puissance de 75 pW a 1200 GHz [32], et 100 nW & 2,7 THz [33].

Cette méthode de génération est activement étudiée par la communauté Monte Carlo avec
de nombreux travaux sur le bruit et la génération d’harmoniques d’ordre supérieur [34].

Le battement de fréquences

En utilisant un photomélange de deux fréquences v; et v, on peut obtenir, par battement,
les fréquences o +11. On peut alors choisir convenablement les deux fréquences v et v afin de
régler v, — 11 >~ 1 THz. Le lecteur intéressé par de plus amples détails est invité a consulter les
travaux des références [15,35]. Typiquement la puissance obtenue est de quelques microwatts
a partir d’une puissance optique Popy = 30 mW [15].

1.2.3 Résumé

Pour résumer succinctement cette partie, le tableau 1.1 présente les différentes perfor-
mances des principaux dispositifs émettant dans l'infrarouge.

0 Traduction de I’anglais Backward-Wave Oscillators. Ce dispositif est également appelé carcinotron.
"1 Abréviation de 'anglais Heterostructure Barrier Varactor, signifiant varactor & hétérostructure de barriére.
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1.8. Introduction auz lasers a cascade quantique

TaB. 1.1 — Comparaison des performances des diverses méthodes de génération d'ondes électromagnétiques
térahertz.

Lasers a Oscillateurs OPL
Cascade Quantique 4 ondes retour
Puissance moyenne  Plusieurs centaines de milliwatts 10 mW > 100 mW
(voire quelques watts)
Gamme fréquentielle 2,10-88% THz 0,1-1,5 THz 0,3-10 THz
Battement de Génération Ondes
fréquences d’harmoniques plasmoniques
Puissance moyenne Quelques W Quelques pW ~ 1 W
Gamme fréquentielle 0,5-3 THz 1-2 THz 0,4-1 THz

“Référence [7].
PRéférence [36].

1.3 Introduction aux lasers & cascade quantique

Dans cette section, nous exposons les avantages des LCQ, dispositifs laser & transitions
inter-sous—bande. Enfin, nous concluons ce paragraphe par un bref rappel sur l'effet laser et
les états quantifiés dans les hétérostructures.

1.3.1 Motivations
Intérét économique des lasers 4 semi—conducteurs

Prés de cinquante ans aprés leur découverte, on constate que les lasers auront été indubi-
tablement 1'une des inventions majeures du XXéme siécle, couronnée par de nombreux prix
Nobel. Les lasers sont présents aujourd’hui dans un grand nombre d’applications, tant dans la
vie quotidienne que dans 'industrie, & I’h6pital ou dans la recherche. En particulier, les lasers
4 semi—conducteurs, compacts et facilement intégrés, bénéficient d’'un nombre important de
débouchés et représentent un marché majeur de I’électronique. Avec 1’essor des transmissions
par fibres optiques, ils constituent une piéce essentielle des communications haut—débit ac-
tuelles et du futur. On citera, par exemple, les diodes laser employées dans les lecteurs de CD,
qui forment un trés gros marché en volume : elles représentaient 28 % du marché des lasers
en 1995, pour 75 % en 2000, le volume du marché passant de 1,25 milliards de dollars a 8
milliards de dollars sur la méme période.

Principaux avantages des lasers & cascade quantique

La figure 1.5 présente un schéma typique de la structure de bande d’'un LCQ. Celui—ci est
constitué d’une séquence de couches épitaxiales, appelée étage, répétée un trés grand nombre
de fois. Ainsi congus, les LCQ ont un certain nombre d’avantages que nous allons détailler
maintenant.

e Réglage de la fréquence d’émission
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Etage j Etage j + 1
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Injecteur/Collecteur
Direction de croissance

F1G. 1.5 — Représentation schématique de la bande de conduction d’'un laser & cascade quantique. Chaque
étage est généralement composé d'une région active et d'un injecteur/collecteur. Sur ce schéma, I'émission
d’'un quantum de photon, symbolisée par 7, se produit entre les niveaux notés 2 et 3 de la région active.
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1.8. Introduction auz lasers a cascade quantique

En jouant sur les couches épitaxiales semi—conductrices et, dans une moindre mesure,
sur les matériaux, on peut régler précisément la longueur d’onde d’émission et atteindre
des fréquences difficilement accessibles par d’autres moyens. A I’heure actuelle, les lasers
& cascade quantique couvrent une large gamme de longueurs d’onde allant de A = 3,4 pm
[36] & A = 141 pum [7].

Unipolarité de ’émission

L’émission inter-sous-bandes dans les lasers & cascade quantique est plus avantageuse
que celle inter-bande, & plus d’un titre. La figure 1.6 représente, pour illustrer ce point,
les deux types de transitions radiatives, inter-sous-bandes et inter-bandes. On montre
que, du fait de la densité d’états joints, les transitions inter-sous—bandes conduisent &
une raie d’émission plus fine que les transitions inter—-bandes électrons/trous. En outre,
I’élément de dipdle, grandeur qui caractérise I’amplitude du couplage porteur—photon,
peut étre beaucoup plus important dans le cas d’'une transition inter-sous—bandes que
inter-bandes, typiquement d’un facteur 10 (voir la référence [37, page 297]). L’amplifi-
cation est donc bien plus importante dans les LCQ que dans les lasers inter—bandes.
Phénoméne de « cascade »

Sous réserve que les différents étages soient correctement couplés les uns aux autres et
que la structure de bande soit la méme dans chaque étage, on obtient théoriquement un
phénomeéne d’inversion de population dans chacun des étages. Ainsi la puissance optique
est d’autant plus importante que le nombre d’étages est grand. Au cours de sa cascade,
I’électron émettra donc Ng; photons, Ng; étant le nombre d’étages constituant le LCQ.

E -
B, nergie

£y

§
=

<//

b
)

F1G. 1.6 — Comparaison schématique de la densité d’états joints & dans le cas d'une transition inter-sous—
bande (entre les états électroniques F; et E5) et de transitions inter-bandes (H;, — E; et Hy — E}).
Chaque marche de la densité d’'états joints inter—bande correspond a une transition entre une sous—bande
d’électrons et de trous. Par simplicité, on a supposé les bandes paraboliques. D'aprés [37-39].

Avant d’aborder 'historique des lasers, nous allons procéder & un bref rappel des notions
essentielles concernant l'effet d’amplification des ondes électromagnétiques dans les cavités
lasers et des états quantifiés dans les hétérostructures.

19



Chapitre 1. Sources optiques dans U'infrarouge

1.3.2 Quelques rappels et notations

L’effet laser

Pompage

- -

Miroir Miroir

F1G. 1.7 — Représentation de I'émission stimulée de quanta de photon de fréquence hv = F5 — E; (symbole
~7) entre deux niveaux placés dans une cavité délimitée par deux miroirs plan paralléles. Le pompage a
pour objectif de peupler préférentiellement le niveau E> par rapport au niveau Ej.

Nous rappelons briévement dans ce paragraphe le mécanisme général de fonctionnement
des lasers, indépendamment des matériaux le constituant. On considére une région active
placée dans une cavité (un semi—conducteur, un gaz, ... ). Pour obtenir des oscillations laser,
le gain du milieu amplificateur doit au moins compenser les diverses pertes de la cavité [37].
Un des moyens d’obtenir un gain optique est de réaliser une inversion de population entre
deux niveaux notés Fj et Ey (on suppose que Eo > Ej, voir figure 1.7). L’inversion de
population consiste & remplir, par un mécanisme appelé pompage, le niveau excité Fo, alors
qu’a ’équilibre thermodynamique, les porteurs sont plus nombreux sur 1’état fondamental
E1.*? Ce peuplement du niveau Fj est assuré, soit par pompage des porteurs & partir des
niveaux fondamentaux, soit en « désexcitant » les particules situées sur les niveaux supérieurs.
Si le milieu actif est placé dans une cavité convenablement dimensionnée, le systéme entre
alors en oscillation laser et il y a amplification des ondes électromagnétiques a la fréquence
hv = E5— FE4, ou h est la constante de Planck. Ce phénoméne correspond & 1’émission stimulée,
c’est—a—dire & des transitions radiatives 2 — 1 activées par un photon de fréquence identique
v. Dans le but de « piéger » les photons émis, on place le systéme dans une cavité formée a ses
extrémités de deux miroirs plan paralléles : un miroir & réflexion totale et un miroir a réflexion
partielle & la longueur d’onde d’émission. Dans la suite de ce mémoire, nous dénommerons par
niveau laser bas le niveau d’énergie F; et par niveau laser haut le niveau d’énergie Es.

L’émission stimulée permet d’obtenir une lumiére : (i) monochromatique, c’est-a-dire
constituée d’une seule longueur d’onde; (ii) cohérente dans le temps et dans l’espace; (iii)
intense car concentrée dans un faible angle solide.

Nous continuons cette partie en procédant & un rappel succinct de quelques notions sur la
quantification des états électroniques dans les hétérostructures.
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F1G. 1.8 — Etats quantifiés de la bande de conduction d’une double hétérostructure en GaAs/Aly 15Gag,g2As.
Les traits pointillés symbolisent les énergies propres {E,, v = 1,2, 3} correspondants aux fonctions d'onde
¢, (2). L'unité des fonctions d’onde ¢, (z), qui est le métre—1/2, n’est généralement pas indiquée, car elles
sont définies & une constante de normalisation prés.

Niveaux quantifiés dans les hétérostructures

Prenons le cas d’une hétérostructure relativement « simple », formée de deux barriéres
et d'un puits quantique (en utilisant par exemple les matériaux GaAs/AlGaAs). Une telle
structure est représentée en figure 1.8. Les porteurs sont alors confinés dans le puits de potentiel
formé par les discontinuités de bandes et il y a alors quantification des niveaux d’énergie selon
la direction de croissance. Dans le reste de ce chapitre, nous utiliserons les notations définies
par la figure 1.8 et nous dénommons par (OZz) I’axe de croissance, i.e., ’axe perpendiculaire
aux interfaces des couches. Dans cette direction, les porteurs sont caractérisés par une fonction
d’onde ¢, (z) et leur énergie potentielle ne peut prendre que des valeurs discrétes, notées E,,.
Par contre, dans le plan paralléle aux interfaces des couches, le mouvement reste libre : le gaz
d’électrons est dit quasi bidimensionnel. Nous entendrons par « localisation d’une sous—bande
v » dans une région spatiale donnée de I'hétérostructure, le fait que la densité de présence
|0, (2)|? soit maximale dans cette région. L’expression « couplage entre deux sous-bandes »
signifiera que le recouvrement spatial entre les fonctions d’onde des deux sous—bandes est élevé,
permettant & ’électron de transiter d’une sous—bande & ’autre par un potentiel perturbateur
que nous n’expliciterons pas pour l'instant (phonon, autre électron, etc). Nous reviendrons
plus en détails, au chapitre 3, sur la détermination des états quantifiés des hétérostructures a
multi—puits quantiques et les transitions entre ces états.

1.4 Historique des dispositifs laser

1.4.1 Des premiers lasers a gaz vers les lasers 4 semi—conducteurs

En 1917, Albert Einstein jetait les bases théoriques de 'effet laser en élaborant la théorie
de I’émission stimulée et du rayonnement du corps noir. Le premier dispositif démontrant un

120n rappelle qu’a Péquilibre thermodynamique, caractérisé par la température 6, le rapport des populations
des niveaux F1 et E» est donné par : No/N1 = exp[—(E2 — E1)/kp0)], dans ’hypothése d’une statistique de
Maxwell-Boltzmann. Ainsi, si E> > E; alors N2 < N;. L’inversion de population consiste donc a contrarier
Pordre « naturel » thermodynamique des populations pour avoir Ny > Nj.
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Chapitre 1. Sources optiques dans l'infrarouge

effet laser a été réalisé en 1960 par I’Ameéricain Theodore H. Maiman [40], en s’appuyant sur
les idées de ses compatriotes Charles H. Townes et Arthur L. Schawlow [41], soit prés d’un
demi-siécle aprés les travaux d’Einstein. C’était un laser & Rubis pompé par lampe flash et
émettant a une longueur d’onde de 694 nm. Certains attribuent méme la naissance du concept
de laser & Townes et Schawlow pour leurs travaux, dés 1951, sur I’effet MASER dans un gaz
d’ammoniac. Les premiers dispositifs laser furent essentiellement basés sur des molécules de
gaz (par exemple I'Hélium—Néon). Puis en 1962 furent inventés les premiers lasers a semi-
conducteurs par R. Hall. Les hétérostructures semi—conductrices permettent un guidage aisé
de l'onde électromagnétique. En effet, la différence d’indices optiques entre les matériaux
est utilisée pour le guidage de 'onde et la propagation du mode parallélement au plan des
couches, les deux miroirs de la cavité étant formés par les facettes clivées du semi—conducteur.
Le clivage suit théoriquement un plan cristallin, ce qui assure une planéité « miroir ». Dans une
double hétérostructure, le matériau de la barriére de potentiel a un gap supérieur au matériau
constituant le puits quantique : on en déduit alors que ce dernier présente un indice optique
supérieur confinant le mode électromagnétique dans le puits de potentiel, oil les porteurs ont
également leur maximum de localisation [37].

F1G. 1.9 — Représentation des niveaux laser (une sous—bande de la bande de conduction et une de la bande
de valence) dans un laser a puits quantique inter—bandes.

L'émission est majoritairement déterminée par I'écart énergétique du gap AE, du systéme de matériaux
utilisé.

Par la suite, la notion de confinement quantique a permis l'amélioration des dispositifs
lasers a semi—conducteurs. Rappelons succinctement le principe de fonctionnement des lasers
a confinement quantique inter—bandes (voir schéma de la figure 1.9). Dans ces dispositifs,
les niveaux radiatifs laser sont formés par une sous-bande des bandes de conduction et de
valence. On polarise alors la jonction p—n afin d’injecter les électrons dans le puits quantique
sur le niveau Fs (i.e. la sous-bande de la bande de conduction). C’est alors la recombinaison
d’une paire électron/trou qui conduit a I’émission de lumiére. En ajustant la largeur du puits
quantique, on peut régler les niveaux énergétiques des bandes « portant » les porteurs confinés
et ainsi jouer sur le gap « effectif » du puits. Cependant, il n’en reste pas moins que la fréquence
d’émission de la transition inter-bande est essentiellement déterminée par le gap d’énergie.'
Le tableau 1.2 résume les fréquences atteintes par les diodes laser pour différents systémes de
matériaux.

13Dt la dénomination de laser inter-bandes, c’est-a—dire entre bande de conduction et bande de valence,
méme si les porteurs sont quantifiés sur chaque bande.
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1.4. Historique des dispositifs laser

TAB. 1.2 — Plages de longueurs d’onde atteintes par les diodes laser en fonction des matériaux semi—
conducteurs utilisés.

Matériaux Gap AF, (éV) Constante de maille (A) Longueur d’onde (nm)
GaAs/AlGaAs 1,42-2.1 5.65 850
InGaAs/GaAs 0,8 5,87 980
InGaSb/InAs/GaSb 0,3-0,8 ~ 6 3000-4000

1.4.2 Vers les lasers semi—conducteurs a transitions inter-sous—bandes

Reprenons le fil de 'histoire. En 1960, B. Lax propose un laser entre niveaux de Landau
dans un solide soumis & un champ magnétique (laser cyclotron) [42]. En 1963, furent inven-
tés les premiers lasers & double hétérostructure par Kroemer. A la fin des années 1960, la
technologie d’épitaxie par jets moléculaires a réalisé de nombreux progrés dans la fabrica-
tion d’hétérostructures de matériaux III-V et est a 'origine de l'essor de 1’optoélectronique
4 laide de structures a puits quantiques dans ces matériaux. Dans les années 1970, de nom-
breux groupes travaillent sur les propriétés des systémes confinés & période artificielle, appelés
superréseauz. On citera a cet égard les travaux pionniers de L. Esaki et R. Tsu, réalisés au
centre de recherche IBM de T. J. Watson a New York, sur la structure de bandes et les pro-
priétés de résistance différentielle négative des superréseaux [43]. Ces chercheurs ont suggéré
que 'on pouvait créer des mini—bandes d’énergie en faisant croitre une alternance périodique
de couches semi—conductrices. En 1971, deux chercheurs russes, R. F. Kazarinov et R. A. Suris
de I'Institut Ioffe de Leningrad (actuellement St. Petersbourg), ont alors proposé d’utiliser ces
structures afin d’amplifier des ondes électromagnétiques de I'infrarouge [1]. Ils imaginent une
émission se produisant entre les états quantifiés des mini—bandes et se répétant autant de fois
qu’il y a de périodes dans le superréseau : c’est la naissance conceptuelle des lasers & cascade
quantique.

Cependant, pendant une vingtaine d’années, la recherche va buter sur les difficultés tech-
nologiques a réaliser 1’épitaxie de centaines de couches de quelques mailles atomiques, afin
de réaliser les structures suggérées par Kazarinov et al. En outre, les chercheurs ont rencon-
tré de nombreux problémes expérimentaux a observer la luminescence dans des structures &
multi—puits quantiques, car I’émission spontanée entre sous-bandes est trés rapide (typique-
ment de l'ordre de la picoseconde). En 1974 a lieu la démonstration, aux Bell Laboratories,
de D’existence de niveaux discrets dans des puits quantiques. Puis, vint en 1975 I'invention
du laser & puits quantique par Dingle et Henry. Dans ces dispositifs, le pompage est réalisé
électriquement et les porteurs sont injectés dans les états confinés d’'un puits quantique. En
1976, le premier spectre d’émission inter-sous—bandes dans un gaz d’électrons bidimensionnel
a été démontré par Gornik et Tsui, dans une couche d’inversion Si/SiOs. En 1983, Sollner
et al. démontrent ’effet tunnel résonnant & des fréquences térahertz [44]. En 1985, West et
Eglash réalisent la premiére démonstration de transitions'* optiques entre deux sous-bandes
d’un puits quantique en GaAs [45]. Puis en 1986, F. Capasso et ses collaborateurs font état
d’expériences d’effet tunnel séquentiel dans des superréseaux [46].

Ce n’est qu’en 1994, aprés tout ce long cheminement expérimental et technologique, que la

1 Appelées QWEST, acronyme anglais pour Quantum Well Envelope State Transitions.
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fabrication du tout premier laser & cascade quantique a été réalisée par Faist et al. de ’équipe
des Bell Laboratories dirigée par F. Capasso et A. Cho [2]. La longueur d’onde d’émission
était de 4,3 um pour des températures cryogéniques. Depuis cette premiére réalisation, la
recherche sur les LCQ a connu un vif engouement se traduisant par un trés grand nombre
de publications et de brevets d’exploitation. Aujourd’hui, les lasers & cascade quantique sont
méme commercialisés,'® par exemple, pour des applications de détection des gaz CO et NO.
On se rend ainsi compte des progres effectués en une trentaine d’années, tant dans la concep-
tion et la fabrication de couches épitaxiales, que dans l'intégration et dans la conception de
toute la partie guidage optique. Dans le paragraphe suivant, nous rentrons dans les détails du
fonctionnement d’un laser a cascade quantique.

1.5 Principe de fonctionnement des lasers a cascade quantique

Nous avons déja signalé, que la fabrication d’'un LCQ par Faist et al. a constitué un
événement majeur, car pendant de nombreuses années, il a semblé impossible d’utiliser les
transitions entre sous—bandes pour réaliser un laser unipolaire. Expliquons quelles étaient les
difficultés rencontrées. De trés nombreux mécanismes non radiatifs inter-sous—bandes viennent
concurrencer I’émission, qu’elle soit spontanée ou stimulée. Parmi les mécanismes non radiatifs
les plus pénalisants, figure l'interaction sur les phonons optiques polaires dés lors que 1’écart
énergétique entre les sous-bandes v et p, AFE,,, est supérieur au phonon optique polaire
(noté hwep). Ainsi les durées de vie non-radiatives entre sous-bandes sont de l'ordre de la
picoseconde si AFE,,, ~ hwyp et sont typiquement 100 plus courtes que 1’émission spontanée
[47]. C’est pourquoi les chercheurs étudiant U'effet laser inter-sous—bandes ont pensé pendant
longtemps ne pas pouvoir réaliser d’inversion de population entre sous—bandes espacées de
plus de hwgp. Cependant, on a également compris que ce mécanisme pouvait étre un moyen
pratique pour peupler ou dépeupler sélectivement un état, dés lors que 1’écart de sous—bande
était précisément réglé par rapport & I’énergie du phonon optique polaire.

Essayons de définir ce que sont les lasers & cascade quantique. Les LCQ sont des lasers
unipolaires basés sur des transitions entre états quantifiés d’une méme bande, dans un systéme
& multi—puits quantiques. Ils sont constitués d’une séquence élémentaire de couches épitaxiales,
appelée étage, répétée plusieurs dizaines, voire plusieurs centaines de fois. Ces nanostructures
sont fabriquées par épitaxie par jets moléculaires d’un systéme de deux matériaux semi—
conducteurs ayant sensiblement le méme paramétre de maille, en faisant croitre typiquement
entre 100 et 1000 couches (le premier LCQ réalisé par Faist et al. comportait 25 x 20 = 500
couches [2]).

Nous allons maintenant détailler le principe général des lasers & cascade quantique, en
expliquant comment des sous—bandes peuvent étre utilisées pour réaliser une inversion de
population. Dans les schémas et pour l’ensemble des raisonnements qui vont suivre, nous
prendrons ’exemple d’un laser & cascade quantique utilisant la bande de conduction avec des
électrons, mais le principe serait analogue en bande de valence avec des trous.

En simulant, par une expérience de la pensée, le parcours d’un électron d’étage en étage,
voyons comment fonctionne un LCQ tel que nous ’avons schématisé sur la figure 1.5. Chaque
étage est numéroté par un indice j allant de 0 & Ngy, o Ng est le nombre d’étages dans
la structure. Pour expliquer le fonctionnement des lasers & cascade quantique, il est courant

'5Voir, par exemple, le site internet de Alpes Lasers http ://www.alpeslasers.ch ainsi que le site de Physical
Sciences Inc. http ://www.psicorp.com.
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dans la littérature de subdiviser chaque étage en deux sous—modules : la région active et
Vingecteur/collecteur (voir figure 1.5).

1.5.1 La région active

C’est dans cette partie de 1’étage que sont localisés les deux niveaux entre lesquels se
réalise 'inversion de population et qui déterminent la fréquence d’émission hv = F3 — Fs. La
séquence de couches épitaxiales de la région active et le champ externe appliqué sont réglés
de maniére & obtenir un fort recouvrement spatial entre les deux niveaux laser, se traduisant
par un élément de dipole (z93) élevé!® défini par [37] :

(223) = (p2|2]w3). (1.1)

L’élément de dipoéle (z,,) permet de caractériser 'amplitude g,,, de I’émission stimulée entre
deux niveaux :

Guv X <zm,>2(n# —ny), (1.2)

ou n, est la densité électronique surfacique de la sous-bande p. Selon que les états laser haut
et bas sont localisés dans le méme puits ou pas, la transition est dite verticale ou diagonale.
Dans ce dernier cas, le spectre d’émission est beaucoup plus élargi, principalement a cause de
la rugosité des interfaces [38].

Dans le but d’obtenir un dépeuplement efficace du niveau laser bas, les sous—bandes 1
et 2 (voir figure 1.5) sont anti-—croisées'” et 1’écart énergétique les séparant réglé de maniére
a ce qu’elles soient espacées d'un phonon optique polaire, c’est-a-dire AFy; =~ hAwep. Clest
par ce biais, que les chercheurs ont utilisé le phonon optique polaire qui leur posait tant de
problémes, en concurrencant ’émission stimulée. En ajustant AFs; ~ hwgp, il existe une
trés forte probabilité d’interaction sur phonon optique polaire entre les niveaux 2 et 1, avec
un moment échangé relativement faible et un recouvrement spatial optimal grace & l'anti—
croisement des sous—bandes.

1.5.2 L’injecteur/collecteur

Le roéle des états localisés dans ce sous—module est d’extraire les électrons du niveau laser
bas de ’étage j et de les faire transiter dans 1’état laser haut de I’étage suivant j + 1 (étage
dit adjacent). Pour étre plus précis, la sous-bande 1 de ’étage j est fortement couplée avec
la sous-bande d’énergie la plus élevée de linjecteur—collecteur. A I'intérieur de l'injecteur—
collecteur, I’électron subit de nombreuses interactions qui ’aménent & la sous—bande d’énergie
la plus basse. Cette derniére est fortement couplée avec le niveau radiatif haut 3 de ’étage j+1.
L’électron change ainsi d’étage et débute un nouveau cycle. C’est donc par interactions que les
porteurs circulent de sous-bandes en sous-bandes dans la structure (ce type de transport est
parfois dénommeé effet tunnel assisté par interactions). En général, les premiéres conceptions
d’injecteur/collecteur étaient toujours & superréseaux afin d’obtenir une mini-bande d’énergie.
Celle—ci est réglée précisément dans le but d’empécher le couplage direct du niveau laser haut
avec l'injecteur—collecteur et d’extraire rapidement les électrons du niveau laser bas. Nous

16par simplicité, nous n’abordons pas ici la question de la non—parabolicité dans la définition précise de
lélément de matrice dipolaire. Nous renvoyons par exemple le lecteur & la référence [48].

7Selon le champ perpendiculaire F' appliqué 3 la structure, ’écart énergétique AF)» passe par un minimum
appelé, dans la suite de ce travail, seuil d’anti—croisement.
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Chapitre 1. Sources optiques dans l'infrarouge

verrons que d’autres conceptions d’injecteur/collecteur sont possibles. Au regard de ce qui
vient d’étre exposé, la dénomination adoptée pour cette partie de I’étage se comprend alors
aisément : injecteur car il s’agit d’assurer le peuplement du niveau laser haut de I'étage j + 1,
et collecteur car il s’agit de vider le niveau laser bas de I'étage j.

1.5.3 Nature du transport
En résumé, nous venons de voir que le « chemin » idéal d’un électron est le suivant :

hv /hwop /\hu

Vi € [0, Ne), 3; £ 2) £ 1; — A€ 5 BIC 3, £ (1.3)

ott A'C (resp. B'®) représente la sous-bande d’énergie la plus élevée (resp. la plus basse) de
I'injecteur—collecteur. Ce cycle est assuré, tant par le champ externe appliqué aux deux étages
extrémes de la structure par des contacts, que par la conception précise de la structure de
bande de 1’étage. C’est la tension de polarisation qui permet la circulation des électrons, et
I'inversion de population : le pompage est donc dit électrigue. De par ce flux de porteurs entre
les étages, un courant circule dans le composant « perpendiculairement » selon la direction de
quantification : le transport dans les LCQ est donc de nature quantique.

En général, le cycle (1.3) n’est pas réalisé pour tous les électrons dans chaque étage. Il
existe un certain nombre de transitions « parasites » le rompant et dégradant le phénoméne
d’inversion de population. Par exemple, celles qui dépeuplent ou empéchent le peuplement
de I'état radiatif haut, comme le couplage de la sous-bande 3 avec les états du continuum
« au—dessus » des barriéres par effet thermo—ionique, ou les transitions directes entre les
sous—bandes de l'injecteur et 1’état laser bas, etc.

1.5.4 Historique des différentes conceptions

Nous procédons, dans ce paragraphe, & un historique des différentes conceptions de lasers a
cascade quantique, en montrant comment sont reliées les améliorations apportées aux perfor-
mances avec celles réalisées sur la structure de bande. Partant de I'infrarouge moyen au milieu
des années 1990, les chercheurs ont d’abord cherché & ameéliorer les performances (tempéra-
ture de fonctionnement, puissance, ...) dans cette gamme puis, une fois les dispositifs bien
maitrisés, & émettre dans l'infrarouge lointain. Le lecteur intéressé par un historique complet
pourra consulter Particle de synthése de C. Gmachl [49] ou celui de F. Capasso [50], ainsi que
la bibliographie qu’ils contiennent.

Au fil des années, c’est essentiellement la région active qui a connu différentes conceptions,
méme si la plupart des idées avancées dans le premier laser & cascade quantique de Faist et
al. ont en fait été conservées et améliorées. Dans cette premiére structure, la région active
était formée d’un triple puits quantique avec une transition radiative diagonale [2]. La loca-
lisation des fonctions d’onde des états laser haut et bas, dans des puits distincts, permettait
de diminuer leur recouvrement spatial et d’augmenter ainsi la durée de vie du niveau laser
haut. En contrepartie, cette conception souffrait d’un élément de dipdle relativement faible
(232 < 1 nm) et d’un élargissement spectral important. Afin d’ameéliorer les performances,
on a utilisé une transition verticale ainsi quun substrat InP comme miroir du guide d’onde.
Ces modifications ont permis la démonstration de l’effet laser en mode pulsé & température
ambiante en 1996 [51].

En 1997, les premiers LCQ utilisant un superréseau comme région active furent fabriqués.
Dans ces structures, 1’émission se produit entre sous—bandes appartenant & deux mini-bandes

26



1.5. Principe de fonctionnement des lasers a cascade quantique

séparées par un mini—gap d’énergie. Grice aux mini-bandes, on reproduit, en quelque sorte,
le principe de fonctionnement des lasers inter-bandes, le gap entre bande de conduction et
de valence étant remplacé par un mini—gap « artificiel ». Un des avantages de l'usage de ces
superréseaux est de « délocaliser » les fonctions d’onde des niveaux laser afin d’atteindre des
éléments de dipdle plus élevés et donc des couplages optiques importants. Avec les LCQ a
superréseaux, on a obtenu des puissances trés importantes, comme par exemple ~ 800 mW
pour le LCQ de la référence [52] & 6 = 80 K. Ainsi congus, les LCQ bénéficient d’éléments
dipolaires environ deux fois supérieurs a ceux obtenus dans les LCQ émettant & une longueur
d’onde identique mais sans superréseaux.

Mini-bande 1

~
| Mini-bande 2
[~
/\/\é /
T ¥
7~ Zz=~
« Entonnoir » ///;% ?//:5/72?
T
———
T~
T
= —

-

Superréseau a pas variable

F1G. 1.10 — Schématisation des énergies propres dans le cas d'une région active a superréseau a pas variable.
Les régions énergétiques permises, formant des quasi—continuum appelées mini—-bandes, ont été grisées.

En 1998, ce concept de superréseaux fut amélioré par Tredicucci et al. par le biais d'une
région active dite & superréseau d pas variable,'8 i.e., d'un superréseau dont la largeur des puits
diminue d’un puits a I’autre [53]. La figure 1.10 schématise un superréseau a pas variable. Dans
les premiers lasers & cascade quantique a superréseaux, la région active était dopée afin d’ob-
tenir des mini—bandes « plates » et ainsi écranter ’effet du champ appliqué. Cela se traduisait,
certes par une puissance de fonctionnement importante, mais avait comme inconvénient ma-
jeur un courant de seuil élevé ainsi qu’un large étalement spectral. Effectivement, & cause du
niveau de dopage important, les pertes par absorption sont élevées dans les LCQ & superré-
seaux. Si on reprend ’exemple du LCQ de Scamarcio et al., le dopage était de 6 8 7x 106 cm=3
et I’élargissement spectral de ’émission de ~ 30 meV pour A = 8 um [52]. L’utilisation d’un
superréseau a pas variable permet de conserver les avantages de la conception type superrésau
(i.e. les bandes plates) tout en diminuant le niveau de dopage. On obtient ainsi des seuils de
courant beaucoup plus bas (5,2 kA cm~2 4 295 K en mode pulsé [53]), des températures maxi-

B Traduction de anglais Chirped Superlattice.
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Chapitre 1. Sources optiques dans l'infrarouge

males en CW plus élevées et des puissances en mode pulsé & température ambiante beaucoup
plus importantes. En 1999, Gmachl et al. ont ainsi fait état d’une température maximale de
fonctionnement en CW de 175 K pour une puissance de 20 mW [54]. D’aprés la littérature,
I'usage d’une mini-bande permet de « guider » les électrons et d’éviter les transitions parasites
(a cet égard, on évoque fréquemment la comparaison avec un « entonnoir énergétique »). Les
courants de seuil sont donc plus faibles.
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(a) Température maximale en mode pulsé. (b) Puissance a 77 K.

F1G. 1.11 — Performances comparées des LCQ sur substrat InP et GaAs aux longueurs d’ondes dans la
gamme 7,5-13 um. D'aprés [55] : Sirtori et al., IEEE Journ. Quant. Electron., 38, p. 547 (2002).

En 1998, fut aussi démontré le premier LCQ basé sur le systéme de matériaux GaAs/AlGaAs
sur substrat GaAs a A ~ 9 um [56]. On peut remarquer qu’il a fallut quatre années pour démon-
trer la faisabilité d’'un LCQ sur GaAs/AlGaAs, alors que cette technologie est bien maitrisée
et que les LCQ sont basés sur des transitions inter-sous—bandes, théoriquement réalisables
dans différents systémes de matériaux (éventuellement avec une autre conception de la région
active, des dopages et de la valeur du champ électrique). En ce qui concerne leurs performances
respectives, les LCQ sur substrat InP bénéficient de températures maximales de fonctionne-
ment supérieures & celles des LCQ sur substrat GaAs, mais ont une puissance inférieure [voir
figures 1.11(a) et 1.11(b)]. En outre, les LCQ sur GaAs semblent étre les candidats retenus
pour émettre dans 'infrarouge lointain.

Pour terminer ce paragraphe, nous en venons & trois conceptions récentes de structure de
bande ayant permis une amélioration significative des performances. Les deux premiéres ont
été développées par J. Faist et ses collaborateurs de I’Université de Neuchétel et ont pour but
d’augmenter la température de fonctionnement : (i) une conception de la région active dite
« & double résonance de phonon », qui a permis la premiére réalisation, par Beck et al., d'un
laser & cascade quantique fonctionnant & température ambiante en CW [57]; (ii) le concept
d’inversion de population « entre une sous-bande localisée et les états du continuum!'® »
(abrégée par transition BTC dans la suite du texte). Ce dernier concept a permis d’atteindre
également des performances & températures élevées remarquables, comme par exemple une
température maximale de 150 °C avec une puissance de 90 mW en mode pulsé [58]; (iii) la

9Traduction de I’anglais Bound-To—Continuum.
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1.6. Lasers a cascade quantique émettant dans linfrarouge lointain

troisiéme innovation, présentée en 2003 par Williams et al., est le laser & cascade quantique
& dépopulation par résonance de phonon, qui a permis d’atteindre la fréquence d’émission la
plus basse & ce jour, sans 'utilisation de champ magnétique, de 2,1 THz [7]. Nous reportons &
une prochaine section, entiérement dévolue aux LCQ de linfrarouge lointain, la présentation
de cette famille. Le tableau 1.3 résume de maniére synthétique les principales évolutions des
lasers & cascade quantique, partant des travaux pionniers de Esaki et al., pour aboutir aux
dispositifs térahertz que nous allons maintenant aborder en détails.

TAB. 1.3 — Résumé de I'évolution et de la chronologie des différentes conceptions des lasers a cascade
quantique avec les principaux faits marquants.

Année Auteur et références Région active Commentaires
1970 Esaki et al. [43] Superréseau Structure de bande

et résistance différentielle négative

1972 Kazarinov et al. [1]  Superréseau Cascade d’électrons par
passage par effet tunnel
1994 Faist et al. [2] TPQ® Premiére réalisation

du laser & cascade quantique

1997  Scamarcio et al. [52]  Superréseau Région active avec un
superrésau
1998 Tredicucci et al. [53]  Superrésau Naissance des régions actives

& l'aide d’'un superréseau & pas variable

1998 Sirtori et al. [56] TPQ® Premiére réalisation dans le
systéme de matériaux GaAs/AlGaAs

1998 Rochat et al. [59] Superrésau Premiére observation
de la luminescence

térahertz dans les LCQ

2002 Références [4, 60] Superréseau Premiére réalisation
d’un LCQ térahertz
2004 Williams et al. [7] DPRP? Plus petite fréquence de 2,1 THz

“Acronyme signifiant Triple Puits Quantique.
® Acronyme signifiant Dépopulation Par Résonance de Phonon.

1.6 Lasers & cascade quantique émettant dans ’'infrarouge loin-
tain

1.6.1 Position du probléme

Mettons temporairement de coté les problémes liés au guidage des ondes électromagné-
tiques, pour y revenir au prochain paragraphe et concentrons nous sur la structure de bande.
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Chapitre 1. Sources optiques dans l'infrarouge

Il a été longtemps admis que ’obtention d’un laser & cascade quantique émettant & une fré-
quence térahertz v serait plus aisée de par le fait que hv < hwop. En effet, il est établi que
la probabilité d’émission d’un phonon optique polaire se réduit considérablement dés lors que
I’écart énergétique entre les sous—bandes est inférieur & Aw,p. Ce faisant, la durée de vie du ni-
veau laser haut s’accroit, ce qui est a priori favorable au maintien de I'inversion de population.
Cependant, c’était sans compter sur les autres mécanismes non radiatifs, comme l'interaction
électron—électron ou l'interaction sur phonons acoustiques, qui deviennent les interactions li-
mitant les performances au térahertz, lorsque hrv < hwp. Or, l'interaction électron—électron
n’est pas aisément controlable avec la température comme peut 1’étre ’interaction avec les
phonons. Elle dépend de nombreux paramétres, comme la densité électronique, et des mul-
tiples recouvrements spatiaux. Nous verrons que sa modélisation est délicate dans les LCQ),
car elle souléve de nombreux problémes numériques de par le grand nombre d’états et de
configurations a traiter. Ajoutée & la conception du guide d’onde, la réalisation d’un laser &
cascade quantique térahertz s’est révélée un défi plus délicat encore que celui des LCQ en
Iinfrarouge moyen. Ainsi, la démonstration d’'un LCQ en infrarouge lointain n’a pas encore
été faite & température ambiante.

Reprenons succinctement le fil historique des LCQ térahertz. En 1998, Rochat et al. réa-
lisent un premier pas en annoncant des mesures d’électroluminescence dans l'infrarouge loin-
tain & A = 88 um [59]. Ce n’est cependant qu’en 2002 qu’ont été obtenues les premiéres
structures émettant au térahertz. Deux articles prennent date en communiquant, pour I'un,
une émission & A = 66 pum jusqu’a 6 = 44 K [60] et, pour l'autre, une émission a A = 71 um
jusqu’a 6 = 50 K [4]. Ces premiéres structures, de conception & superréseaux, étaient ba-
sées sur le systéme de matériaux GaAs/Alj 15Gag g5As, car les lasers a cascade quantique sur
AllnAs/GalnAs avaient montré leurs limites de montée en longueur d’onde, en obtenant une
longueur d’onde maximale de 24 um.

1.6.2 Difficultés liées au guide d’onde

Revenons briévement sur les problémes posés par la conception et la réalisation d’un guide
d’ondes électromagnétiques térahertz, méme si ces problématiques ne sont pas 1’essence méme
de ce travail. Ces derniéres années, de trés grandes améliorations technologiques portant sur
le guide d’onde ont été réalisées pour augmenter la longueur d’onde de fonctionnement. Un
guide d’onde doit combiner trois qualités majeures : (i) un fort confinement optique; (ii)
une dimension relativement réduite pour conserver une épitaxie qui ne soit pas inutilement
complexe ainsi qu’une dissipation efficace de la chaleur; (iii) des pertes modérées.

La difficulté est particuliérement grande pour les longueurs d’onde de l'infrarouge lointain
(A > 20 pm) pour deux raisons principales. La premiére concerne les pertes par porteurs
libres car elles augmentent en A%, o ~ 2. La deuxiéme est liée au possible couplage entre
le mode laser et le mode de plasmon situé & l’interface entre le contact métallique et le
semi-conducteur. Pour résoudre cette derniere difficulté, Sirtori et al. ont proposé 'utilisation
d’un guide d’onde « découplant le mode plasmon » [61]. Ces auteurs ont congus un laser a
cascade quantique sur systéme AllnAs/GalnAs, utilisant une couche de GalnAs fortement
dopée ntT (& 7 x 10'® ecm™3), de maniére & obtenir une fréquence plasmon proche de la
fréquence d’émission mais inférieure. Ils utilisent ainsi '« anomalie » du comportement de
I'indice optique qui, & la fréquence plasmon, diminue vers des valeurs proches ou inférieures
a 1 [62]. Ce schéma a été aisément transposé en infrarouge lointain, dans 'autre systéme de
matériaux GaAs/AlGaAs, en utilisant une couche n™ de GaAs [4].
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1.6. Lasers a cascade quantique émettant dans linfrarouge lointain

Récemment, d’autres améliorations dans le confinement optique ont été réalisées par Dhil-
lon et al. qui ont annoncé un LCQ a 2,9 THz fonctionnant en mode continu jusqu’a 77 K [63].
L’innovation présentée ici est un confinement optique réalisé par un guide d’onde double plas-
mon bidimensionnel a l'interface métal/semi—conducteur, diminuant le confinement latéral
avec l'air.

1.6.3 Les différentes structures proposées

Suivant la conception de la structure de bande, quatre « familles » de lasers & cascade
quantique ont démontré une émission aux fréquences térahertz : (i) les LCQ & dépopulation
par résonance de phonon; (ii) les LCQ a superréseau ; (iii) les LCQ & transition BTC ; (iv) les
LCQ & cascade entrelacée de phonon et photon, cette derniére catégorie étant une synthése
des deux premiéres (i) et (ii). Dans la suite de cette partie, nous synthétisons ’état de 1’art
de ces LCQ et expliquons leur fonctionnement.

Lasers a cascade quantique a dépopulation par résonance de phonon
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F1G. 1.12 — Potentiel et principales fonctions d'onde d'un étage du laser a cascade quantique a dépopulation
par résonance de phonon décrit dans la référence [5].

Cette conception a été initialement proposée en 2003 par B. S. Williams et ses collabo-
rateurs du Massachusetts Institute of Technology, avec une premiére structure émettant a
A~ 87 pm (i.e. v = 3,3 THz), jusqu'a une température de 65 K en mode pulsé [5]. Ce la-
ser est basé sur I’hétérostructure GaAs/Alg15GaggsAs et la figure 1.12 représente les états
électroniques d’un étage de ce LCQ obtenus par la résolution des équations de Schrédinger et
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Poisson. La structure épitaxiale d'un étage est la suivante (en A) : 54/78/24/64/38 /148 /2494,
et le puits de 148 A est dopé a 1,9 x 100 cm™3, pour une densité surfacique totale de
N, = 2,8 x 10" m~2 par étage. La structure fabriquée par Williams et al. comporte 175
de ces étages, et le champ externe appliqué est F' = 12,2 kV cm~!.

Cette structure a 'avantage d’étre relativement simple, puisque seulement composée de
quatre puits et quatre barriéres. Cela se traduit par le fait que seulement cing sous—bandes
permettent de décrire le transport de ce LCQ. En effet, la région active et I'injecteur—collecteur
ont été réduits a leur plus simple expression, en utilisant, dans les deux cas, une structure a
double puits quantiques. L’inversion de population, correspondant & celle publiée par Williams
et al., se produit entre les sous—bandes 5 et 4, & une fréquence v = 3,4 THz (AF54 = 14 meV).
L’élément de dipole est proche des structures utilisant une région active a superréseau, puisqu’il
s’éleve & (z45) = 5,4 nm. Le champ électrique est réglé de maniére & obtenir I’anti—croisement
des niveaux 3 et 4 (AE 3 ~ 6 meV) et un écart énergétique AFE3y proche de l'énergie de
phonon optique polaire (AE3s = 37 meV). Le dépeuplement du niveau laser bas est alors
assuré par l'interaction sur phonon optique polaire, d’ou 'appellation de dépopulation par
résonance de phonon. Le couplage entre les étages est obtenu par un recouvrement important
entre le niveau 1 de I'étage j et le niveau 5 de I’étage j + 1, ainsi que par le faible écart
énergétique inter—étage, qui s’éléve & AF15 =~ 5 meV.

De nombreuses améliorations ont été apportées a ce concept initial de maniére & augmenter
la longueur d’onde d’émission et la température de fonctionnement en mode pulsé et CW
[25, 64, 65]. Des innovations ont été également réalisées concernant la fabrication du guide
d’onde, avec une conception appelée « guide métal » [66]. Récemment, B. S. Williams et al.
ont fabriqué le laser a cascade quantique émettant a la plus grande longueur d’onde & ce
jour (A = 141 um) sans l'utilisation d’'un champ magnétique, jusqu’a une température de
40 K |7]. D’autres performances trés intéressantes ont été également obtenues derniérement
par Kumar et al. qui ont démontré un fonctionnement en CW jusqu’a # = 93 K (voir le tableau
récapitulatif 1.4).

Cependant, les courants de seuils élevés sont le défaut majeur des LCQ de cette famille.
Ils sont la contrepartie d'un des atouts de la structure, & savoir, l'utilisation d’un injecteur
4 double puits quantique et le fait que les états soient « trop peu localisés ». Cela induit
des couplages souvent indus entre les sous—bandes d’étages adjacents, créant ainsi un courant
« parasite » d’électrons qui ne participent pas a 'inversion de population [67,68].

Lasers a cascade quantique a superréseaux

Historiquement, les structures type superrésaux ont démontré les premiéres un fonction-
nement dans la gamme térahertz [4,60,69]. Un exemple d’une telle structure est présentée en
figure 1.13, avec le détail de la structure de bande et les principaux états électroniques d’un
étage de ce LCQ obtenus par la résolution des équations de Schrédinger et Poisson. La transi-
tion radiative, symbolisée par une fleche sur la figure 1.13, correspond a un écart énergétique
hwsgy ~ 19 meV (i.e. v = 4,6 THz). Dans cette structure, la région active est un triple puits
quantique et I'utilisation d’un injecteur—collecteur en superréseau permet, nous ’avons déja
signalé, d’obtenir un élément de matrice dipolaire trés élevé avec (zg7) = 6,9 nm. La séquence
épitaxiale d’un étage est beaucoup plus complexe que celle de la structure présentée par la
figure 1.12 : 43/188/8/158/6/117/25/103/29/102/30/108/33/99 (en A) ot le puits de 102 A
est dopé & 4 x 1016 cm™3, pour une densité surfacique totale Ny ~ 4,1 x 10" m~2 et un champ
électrique de 3,5 kV cm™!. Grace & sa structure en superréseaux, « canalisant le transport »,
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F1G. 1.13 — Potentiel et principales fonctions d'onde d’un étage du laser 3 cascade quantique a superréseaux
décrit dans la référence [4].

ce LCQ a atteint des courants de seuil relativement faibles. Kohler et al. ont publié récem-
ment les seuils en courant les plus faibles de 'infrarouge lointain, avec 95 et 115 A cm™2,
respectivement en mode pulsé et en CW [70].

D’autres conceptions basées sur des superréseaux ont été proposées. Nous signalerons, en
particulier, les LCQ basés sur une transition type « BTC ». Ils différent des structures &
superréseaux par le fait que le niveau radiatif haut n’est plus délocalisé sur I’ensemble de
la région active (par exemple sur trois puits, comme sur le LCQ de la figure 1.13), mais
essentiellement lié & un puits, d’oti 'usage de Bound. La dépopulation du niveau laser bas est,
quant a elle, toujours réalisée par l'intermédiaire d'un injecteur—collecteur type superrésau
(l'usage du vocable Continuum rappelle que le niveau laser bas appartient & une mini-bande).
Suivant ce concept, Scalari et al. ont obtenu des performances remarquables, dés 2003, avec des
températures de fonctionnement en CW et des puissances trés importantes [71]. Cependant, a
cause d’une transition radiative diagonale, cette conception souffre d’un élargissement spectral
important et d’un élément dipolaire faible.

Lasers a cascade quantique a cascade entrelacée de phonons et de photons

Nous concluons ce paragraphe par une conception trés récente. Kohler et al. ont synthétisé
les idées des structures a résonance de phonon et & superréseaux en proposant un LCQ &
cascade entrelacée de phonons et photons [72]. Un exemple d'une telle structure est présenté
en figure 1.14, ou les états électroniques d’un étage ont été uniquement représentés. Les deux
mini-bandes d’énergie intervenant dans le transport sont congues de maniére & alterner un
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F1G. 1.14 — Potentiel et principales fonctions d'onde d'un étage du LCQ a cascade entrelacée de photons
et phonons décrit dans la référence [72].

transport par émission de phonon et de photon. L’écart énergétique correspondant & I’émission
est de 17 meV, pour un élément de dipdle (z) = 6,2 nm. D’aprés la référence [72], cette
conception combine les avantages d’une extraction efficace du niveau laser bas par résonance
sur phonon optique polaire et d’un controle du courant plus « facile » que dans la structure
de Williams et al..

34



13

Référence Longueur  Famille Température maximale Température maximale Puissance Courant de
d’onde (pm) en mode pulsé (K) en CW (K) (mW) seuil (A cm—2)
4 12 K en mode pulsé
Rochat et al. [60] 66 S 44 NC 4 210
a4 8 K en mode pulsé
Kohler et al. |4] 71 S 50 NC 2 290
a10 K en CW
Ajili et al. [69] 66 S 58 35 0,41 227
4 5 K en mode pulsé
Williams et al. [5] 87,2 DRP 65 NC 2,5 840
a 78 K en mode pulsé
Williams et al. [64] 88 DRP 87 NC 1 904
a 5 K en mode pulsé
Williams et al. [66] 100 DRP 77 NC 0,1 1100
4 5 K en mode pulsé
Williams et al. [65] 79 DRP 137 NC NC 625
a 10 K en CW
Kohler et al. [73] 67 S 74 48 4 210
a 10 K en CW
Scalari et al. [71] 87 BTC 90 55 15 260
4 10 K en mode pulsé
Kohler et al. [72] 80 SCE 95 30 ~ 10 280
a 17 K en CW
Williams et al. [7] 141 DRP 72 40 1,2 576
a 78 K en CW
Kumar et al. [25] 94 DRP 129 93 0,4 552

TAB. 1.4 — Récapitulatif des performances de quelques lasers a cascade quantique dans le domaine de I'infrarouge lointain. L’acronyme NC signifie « Non
Communiqué ». Les autres abréviations utilisées sont les suivantes : DRP : Dépopulation par Résonance de Phonon; S : Superréseau ; SCE : Superrésau

3 Cascade Entrelacée; BTC : Bound—To-Continuum.
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Chapitre 1. Sources optiques dans U'infrarouge

1.7 Autres exemples de lasers & cascade quantique

Nous avons souligné que de nombreuses recherches sont menées afin d’accroitre les perfor-
mances des LCQ (température, puissance, longueur d’onde, ...). Cependant la communauté
scientifique s’intéresse également & d’autres structures plus exploratoires, ou & des « phéno-
meénes » innovants dans les LCQ. Ce sont ces structures que nous présentons succinctement
dans cette section pour conclure ce chapitre.

1.7.1 Lasers a cascade quantique Si/SiGe en bande de valence

De nombreux travaux sont actuellement menés afin de concevoir un LCQ a base de trous
dans le systéme de matériaux Si/SiGe. Depuis les premiéres structures proposées par Fried-
man et al. |74, 75|, de nombreuses expériences de luminescence dans l'infrarouge moyen et
lointain ont été communiquées, jusqu’a des longueurs d’onde de 250 pm (i.e. 1,2 THz) [76,77].
Cependant, ’effet laser n’a pas encore été observé. Un des avantages des LCQ & base de trous
est que les transitions radiatives entre sous—bandes de trous peuvent étre activées par des
polarisations de la lumiére parallélement ou perpendiculairement aux plans des couches [37],
permettant ainsi la réalisation de lasers inter-sous—bandes émettant par la surface.

1.7.2 Lasers a cascade de Type II

En utilisant des composés & base d’antimoine et le gap « croisé » entre les matériaux
Ga(In)Sb et InAs, des lasers & cascade inter—bandes ont été réalisés sur le systéme de ma-
tériaux InAs/GalnSb/AlSb. La structure de bandes d’'un LCQ de type II est présentée en
figure 1.15(a). Le LCQ a démontré une émission & A = 9 um par Yang et al. [78|. Le fonction-
nement dans ces dispositifs est relativement compliqué car il combine émission inter—bandes
et passage par effet tunnel de la bande de valence vers la bande de conduction (gap de type
IT entre 'InAs et le GalnSb).

1.7.3 Lasers a cascade quantique en InAs/AlSb et GaN/AlGaN

Outre les couples de matériaux GaAs/AlGaAs et InGaAs/AllnAs, d’autres systémes sont
étudiés comme par exemple I'InAs/AlISb avec lesquels des LCQ ont été fabriqués [79,80]. Les
avantages de ce systéme de matériaux sont une masse effective des électrons faible de par le
faible gap et une discontinuité entre les bandes de conduction trés élevée. La faible masse
effective permet d’augmenter les éléments de dipole et donc le gain optique [81]. Quant a
la grande discontinuité de bande de conduction, elle permet d’obtenir des écarts énergétiques
entre sous—bandes plus importants et donc de diminuer la longueur d’onde. En ce qui concerne
le GaN/AlGaN, actuellement seules des expériences de luminescence ont été communiquées,
par exemple par Gmachl et al. [82,83]. Ce systéme de matériaux semble prometteur a cause
de la large valeur du phonon optique polaire fuw,, ~ 90 meV et l'utilisation du champ de
polarisation, permettant ainsi d’atteindre facilement les fréquences entre 30 et 40 um qui sont
difficilement atteignables dans I’A1GaAs ou I'InGaAs (on rappelle que hwop =~ 36 meV dans le
GaAs et hwop >~ 34 meV dans 'InGaAs).
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Fi1c. 1.15 — Exemple d'un laser 3 cascade de type Il. D'aprés [78] : Yang et al., Appl. Phys. Lett., 71,
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1.7.4 Utilisation d’un champ magnétique

Récemment, Alton et al. ont étudié la structure térahertz de Kohler et al. soumise & un
champ magnétique selon la direction de croissance [84]. Le champ magnétique est réglé de
maniére & induire un confinement quantique dans le plan paralléle aux interfaces des couches
(niveaux de Landau). En modulant le champ magnétique, ils observent une réduction du
courant de seuil de 290 A cm™2 4 0 T jusqu’a 160 A cm™2 4 4,3 T. Cette diminution est liée,
selon eux, & la modification de la durée de vie du niveau laser haut par les recombinaisons
additionnelles entre états quantifiés de Landau. Il est donc naturellement envisagé d’accorder
I’émission grace au champ magnétique.

1.7.5 Génération d’harmoniques supérieures

Les LCQ peuvent étre utilisés comme oscillateurs non-linéaires et permettre la conversion
de fréquences car ils possédent des susceptibilités optiques géantes. Quelques études sur la
génération d’harmoniques de rang 2 dans des LCQ ont été publiées récemment par le groupe
des Bell Laboratories [85]. Ils utilisent le principe suivant : deux LCQ émettant & des fréquences
différentes sont juxtaposés & un ensemble de puits quantiques possédant une susceptibilité de
second d’ordre élevée. Ce faisant, Gmachl et al. ont démontré la génération d’harmoniques
jusqu’a 250 K & A = 7 um, pour des puissances non linéaires de ~ 1 pW a 10 K [86].

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons vu la grande richesse d’applications possibles pour les sources
optiques émettant dans 'infrarouge. Se basant sur des critéres de colt et de performances,
nous avons pu voir que les lasers & cascade quantique étaient trés prometteurs, en particulier
dans l'infrarouge lointain. Peu de dispositifs allient, comme les lasers & cascade quantique,
les avantages d’une technologie des semi—conducteurs maitrisée, une remarquable capacité
d’intégration et des puissances de sortie tout a fait compétitives.

Nous avons expliqué le fonctionnement des lasers & cascade quantique, en mettant en évi-
dence leurs avantages. Nous avons retracé la bréve histoire des LCQ, en montrant comment
les améliorations des performances ont été réalisées. La diminution des fréquences vers celles
de l'infrarouge lointain, jusqu’a 1 THz, semble envisageable dans un avenir trés proche. Pour
les LCQ émettant dans cette gamme, nous avons également procédé & une premiére présen-
tation, en détaillant les différentes conceptions développées actuellement. Les LCQ basés sur
le concept de dépopulation par résonance de phonon permettent d’obtenir, aujourd’hui, les
meilleures performances. Enfin, nous avons terminé ce chapitre en évoquant les systémes de
matériaux encore peu développés, mais offrant des perspectives trés prometteuses.

Dans le prochain chapitre, nous allons présenter les différents formalismes permettant de
traiter le transport perpendiculaire dans des dispositifs tels que les LCQ.
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Chapitre 2

Les formalismes du transport
quantique

Introduction

Ce chapitre a pour objectif de brosser I’état de I’art de la modélisation du transport quan-
tique dans les composants de dimensions nanométriques. Nous commencons par rappeler,
dans la section 2.1, le principe de la méthode de Monte Carlo qui nous servira de base dans
la suite. Dans la section 2.2, nous présentons les problémes liés a la modélisation du trans-
port quantique dans les systémes échangeant des particules avec l’extérieur. Enfin, dans la
section 2.3, nous décrivons les différents formalismes utilisés dans la littérature pour modéliser
les nanocomposants et, en particulier, les lasers a cascade quantique.

2.1 La méthode de Monte Carlo

2.1.1 Introduction

La méthode de Monte Carlo est utilisée dans un trés grand nombre de domaines de la
physique tant appliquée que fondamentale. Cette méthode statistique fait appel & des suites
de nombres pseudo—aléatoires afin de résoudre des problémes trés variés. On l'utilise ainsi
en économie pour simuler l’évolution des événements boursiers, en physique nucléaire, en
mathématique statistique, etc. Depuis une cinquantaine d’années, la méthode de Monte Carlo
s’est imposée comme une des méthodes les plus pertinentes pour 1’étude du transport dans les
semi—conducteurs.

Dans ce domaine, elle est utilisée pour résoudre numériquement 1’équation de transport
de Boltzmann [87]. Dans ces simulations, on étudie 1’évolution au cours du temps de super—
particules représentant 1’ensemble des porteurs présents dans le composant. Cette méthode
a été largement utilisée pour étudier le transport parallele dans les composants comme le
H.E.M.T., qui peuvent étre modélisés de maniére semi—classique. Ces simulations ont ainsi
permis d’étudier un grand nombre de composants de filiéres différentes et un vaste ensemble
de phénomenes physiques (diffusion, bruit, etc). L'I.LE.M.N. a une expertise de premier plan
dans la méthode de Monte Carlo appliquée aux dispositifs électroniques a semi—conducteurs.
Pour plus de détails, nous renvoyons le lecteur & la littérature disponible [88-93].
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Chapitre 2. Les formalismes du transport quantique

2.1.2 Principe général de la méthode

En général, on étudie I’évolution au cours du temps d’un gaz de porteurs de charge ¢ = *+e,
dans l’espace réciproque. Dans la plupart des cas, c’est le transport des électrons que 1’on
examine, donc ¢ = —e. La fonction de distribution f(r,k,t), qui décrit la probabilité de
trouver un électron dans l’état quantique |k), a la position r, au temps ¢, suit la célébre
équation d’évolution de Boltzmann :

af (r,k,t)
ot

Of(r,k,t)

, (2.1)
ot :| collisions

+V(k) ! vl‘f(r7k7t) + % : ka(r7k7t) = |:

ou % est la constante de Planck réduite, v est la vitesse, F est la force de Lorentz et le second
membre de cette équation décrit les collisions de 1’électron avec le réseau. Ce terme est 3
lorigine de la dissipation et de lirréversibilité dans '’équation de Boltzmann [94]. Il peut
s’écrire & ’aide de taux de transition entre états :

[8—J;(tk)] =290 - )] A KIS - S0} (22
co n k!

ou les termes \7(k,k’) décrivent la transition de I’état |k) a 1’état |k’) par un mécanisme
d’interaction indicé par 7.

La méthode de Monte Carlo permet de résoudre ’équation de transport de Boltzmann de
maniére numérique. Le mouvement des porteurs est décrit par une succession de wvols libres,
durant lesquels les électrons subissent effet de la force F, interrompus par des interactions,
supposeées instantanées, modifiant I’état quantique |k).

L’équation de Boltzmann est semi—classique, car sa forme est identique a celle valable en
mécanique statistique classique. Cependant, les états |k) peuvent étre des états quantiques
discrets et les probabilités de transition A(k,k’) sont calculés & partir d’une théorie quantique.
Durant la phase de vol libre, I’évolution de 1’électron est déterministe :

k
T, )

dt
= —¢E —e[v x B, (2.3)

ou E (resp. B) est le champ électrique (resp. le champ magnétique).

Les simulations de Monte Carlo & pas constant procédent en général comme suit. Le trans-
port des électrons dans le composant est simulé durant un temps tsjm, découpé en intervalles
de durée constante At. A chaque pas de temps, on effectue une boucle sur tous les électrons
modélisés. Chaque électron, dans l’état |k), est caractérisé par une probabilité totale d’in-
teraction I'(k) qui tient compte de tous les mécanismes de collision 1. A ’aide de nombres
aléatoires, on détermine si ’électron subit ou non une interaction et, le cas échéant, par quel
mécanisme. Dans ce cas, d’autres nombres aléatoires nous permettent de correctement re-
présenter les distributions statistiques qui régissent les collisions et la distribution des états
finaux de 1’électron. Dans le prochain chapitre, nous présenterons le formalisme permettant
de calculer les états quantiques |k), les probabilités d’interaction \7(k,k’) et de déterminer
létat final |K’).
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L

Potentiel chimique pg

Potentiel chimique pp

z | |

F1G. 2.1 — Exemple d'un profil de potentiel d'un composant, & géométrie unidimensionnelle, soumis a
I'action de deux contacts extérieurs 3 I'origine d'un courant J selon la direction de quantification.

2.2 Généralités sur le transport quantique

2.2.1 Introduction

Nous limitons notre discussion aux composants & géométrie unidimensionnelle, pour les-
quels le mouvement des particules est libre dans toutes les directions sauf dans la direction z,
selon laquelle il est régi par le potentiel V(z). On considére que ce composant, de longueur
L, est placé entre deux contacts afin de faire circuler un flux d’électrons et donc un cou-
rant dit perpendiculaire, car il se fait selon la direction de quantification, perpendiculairement
aux interfaces des couches semi—conductrices (voir figure 2.1). Afin de caractériser la nature
du transport, on distingue habituellement trois longueurs d’onde : la longueur d’onde de De
Broglie’ A\pg, la longueur d’onde de cohérence de phase? Ay et le libre parcours moyen® ly,.

En toute généralité, ’étude des phénoménes de transport a pour objectif de décrire le
mouvement des particules chargées au cours du temps. Or, la nature du transport est profon-
dément reliée aux degrés de liberté offerts aux particules. La privation de certains degrés de
liberté a un impact profond sur le type de transport et on peut parler de transport quantique,
dés que les électrons en sont privés d’un ou plusieurs. De maniére simplifiée, trois « régimes »
de transport peuvent étre dégagés. Pour une discussion plus approfondie de ces phénoménes,
nous renvoyons le lecteur aux articles de M. V. Fischetti [94,95].

(i) Lorsque L < I, on se trouve en régime dit balistique et 1’électron peut parcourir le

composant sans subir d’interaction ;

(ii) Lorsque la longueur L du composant devient inférieure & la longueur d’onde de De

Broglie App, les phénoménes de quantification dus au potentiel de confinement V'(z),

!Elle est relative & I’énergie cinétique de la particule. A température nulle, on peut raisonnablement consi-
dérer que Pénergie cinétique moyenne FEy, est I'énergie de Fermi Er. Dot Aps ~ 27/kr = (21/N;)'/2. Pour
une densité de 10*® m~2, la longueur d’onde de De Broglie vaut Aps ~ 800 A.

*Traduction de 'anglais Dephasing Length. C’est la distance moyenne entre deux collisions détruisant la
phase. Cette notion est intrinséque et il est difficile de la définir, autrement qu’expérimentalement.

3La distance I, est ici congu comme la distance moyenne parcourue par une particule entre deux interactions
modifiant significativement son moment k.
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ne peuvent plus étre négligés. La résolution de I’équation de Schrédinger permet d’ob-
tenir les niveaux quantiques. Pour des composants & base d’hétérojonctions, nous avons
exposé, au chapitre précédent, la notion de sous—bande, d’énergie quantifiée E,, et de
fonctions d’onde ¢, (2). Le courant perpendiculaire résulte alors d’une succession d’in-
teractions, faisant passer les électrons d’états quantifiés en états quantifiés ;

(iii) Par contre, lorsque L devient du méme ordre de grandeur que Ay, alors les phénomeénes
de cohérence quantigue sont déterminants dans le transport. Dans ce cas, non seulement
l’équation de Schrédinger doit étre résolue, ce qui détermine les niveaux quantiques |n),
mais 1’évolution de la phase des porteurs au cours du temps ne peut plus étre négligée.

2.2.2 Transport quantique : équation de Liouville-Von Neumann

Le transport des particules dans un composant est formalisé de la maniére suivante. On
associe aux particules un espace de Hilbert et la dynamique du systéme dans cet espace est
caractérisé par ’'Hamiltonien H. L’objet mathématique associé & 1’état quantique du systéme
est 'opérateur densité, noté p. Ce formalisme intégre l'incertitude statistique et l'incertitude
quantique dans un cadre formel trés puissant. Il permet de décrire I’ensemble des porteurs
pouvant chacun prendre un état quantique |¥) parmi une base particuliere d’états {|V,,)}. De
maniére analogue a la fonction de distribution f(k), 'opérateur densité prend tout son sens
lorsqu’on s’intéresse & la valeur moyenne d’un opérateur O -

(T|0|W) = (0) = ) _(¥|n)(n'|On) {n'| V). (2.4)

nn'

En prenant la moyenne statistique de cette équation, symbolisée par une barre, on obtient :

(0) = Tr(Op), (2.5)

ou Tr(-) signifie la trace.

L’opérateur densité p peut étre vu comme une généralisation quantique de la fonction
de distribution en mécanique classique. Par exemple, les éléments diagonaux de p, dans la
base des états {|k)}, correspondent exactement aux termes f(k), c’est—-a—dire pxx = f(k).
L’équation fondamentale du transport quantique est I’équation de Liouville-Von Neumann, qui
régit I’évolution temporelle de p (voir article pionnier de Kohn et Luttinger sur le transport
quantique [96]). Pour un systéme isolé, elle s’écrit :

L dp(t)
i = [H(¢), p(t)], (2.6)
dt
ou le commutateur [...] est ’équivalent quantique des crochets de Poisson en mécanique clas-

sique. Cette équation est a la base de toutes les formulations du transport quantique dans les
composants. Elle représente la version quantique de 1’équation de Boltzmann (2.1) en méca-
nique classique.

Généralement, on sait diagonaliser une partie plus ou moins grande du Hamiltonien total,
notée Ho, i.e., [Ho, plun' = (€ns — €n) s, OU &, est énergie propre associée a l'état |n).
Ainsi, il est plus pratique d’écrire ’équation de Liouville-Von Neumann en représentation
d’interaction, caractérisée par ’Hamiltonien Hin (ﬂim =H — 7:lo) :

dpD(t) .

ih—2— = [Hint (t), 1 (1)]. (2.7)
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2.2. Généralités sur le transport quantique

Le Hamiltonien Hin; tient compte de toutes les interactions que le systéme peut subir. Ces
interactions sont en général traitées selon la théorie des perturbations au premier ordre, c’est—
a—dire en considérant que les éléments de matrice du Hamiltonien Hmt sont faibles comparés &
ceux du Hamiltonien H, et que Hing induit simplement des transitions entre les états propres

En intégrant formellement ’équation (2.7) entre ¢y et ¢, on aboutit au développement
suivant [97] :

) . 1t )
V@) =pDto) + = [ dn[Fi(n), pO(m1)]
ih Jy,
1 i . . R
+ / dry | dre[Hing(11), [Hins(m2), PO (m)]] + -+, (2.8)
(lh) to

C’est—a—dire, sous une forme plus compacte, a un développement perturbatif infini [98] :
p=p"+ AP+ AP+ (2.9)

Chaque terme Aj’ du développement fait intervenir des combinaisons de j Hamiltoniens Hing.-
Par exemple, pour le terme d’ordre 2 :

Aﬁ2 = ,Flintﬂintﬁ + ﬁﬂint,}:(int + -y (210)

ou les intégrales n’ont pas été représentées par souci de lisibilité. Ce type de développement
est fréquemment symbolisé 4 'aide de diagrammes de Feynmann dans la littérature [98]. A
ce stade, il convient de fermer ce développement infini, en tronquant & un certain ordre les
perturbations.

Brunetti et al. ont montré que la méthode de Monte Carlo permettait de résoudre 1’équa-
tion (2.9) [97]. Leur étude se limite aux termes diagonaux de la matrice densité, dans le cas
d’un gaz électronique tridimensionnel. La simulation n’inclut que la probabilité sur phonon
optique polaire. L'idée pour résoudre numériquement l’équation (2.9) est la suivante. Consi-
dérons un intervalle de temps entre ¢; et ¢; 4+ At. (i) On choisit I'ordre Ap™ de la perturbation
dans le développement de Liouville-Von Neumann par un tirage aléatoire. (ii) Les différents
temps 7; [Eq. (2.8)] menant de ¢; a t; + At sont également déterminés a I’aide de tirages aléa-
toires. (iii) Pour chacune des m interactions, on choisit aléatoirement s’il s’agit d’'une émission
ou d’une absorption de phonon. (iv) Les points (i), (ii) et (iii) sont itérés jusqu’a la fin de la
simulation.

Dans la pratique, la géométrie du composant conduit & considérer des échanges de parti-
cules avec le reste du circuit (voir figure 2.1). Voyons quelles sont les difficultés soulevées par
la modélisation de ce type de systéme.

2.2.3 Position du probléme : Hamiltonien d’un systéme non isolé

En toute généralité, la définition du systéme étudié et de son Hamiltonien H constitue
une vraie problématique. Dans la pratique, dés lors que la géométrie est unidimensionnelle,
les composants étudiés échangent des particules avec le reste du circuit, échange a l’origine
du courant circulant entre les extrémités du dispositif. A partir de 13, on définit des contacts,
ou, de maniére plus formelle, un Hamiltonien Heont décrivant les échanges avec 'extérieur du
systéme.
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Le choix du systéme est une étape cruciale. Prenons I’exemple pour lequel on aurait choisi
comme systéme les électrons avec les phonons. Dans ce cas, le Hamiltonien de Frolich électron—
phonon n’est pas, stricto sensu, un Hamiltonien d’interaction. Il ne peut 1’étre que si on prend,
soit les électrons, soit les phonons, comme systéme. Cependant, on ne peut pas choisir un
systéme d’étude trop « volumineux », car on ne saurait pas diagonaliser Ho et trouver les
états propres d’un tel systéme. Par exemple, dans le cas des électrons et des phonons, on
suppose généralement que 'on peut découpler les deux systémes et que les phonons sont &
I’équilibre, caractérisé par une température de réseau 6.

Si on choisit comme systéme un électron placé dans un composant, alors le Hamiltonien
total H peut étre séparé en trois contributions :

7:‘ = 7:‘0 + ﬂint + ﬂconty (2-11)

oil, on rappelle que, Hy est I’'Hamiltonien du systéme dont on connait les états propres {In)},
’Hint est I’Hamiltonien décrivant I’ensemble des interactions et ﬂcont est analogue & un Hamil-
tonien décrivant le couplage du systéme avec l’extérieur.

Plus précisément, le Hamiltonien ﬂcom est propre aux systémes non isolés ou ouverts.
Les couplages avec les réservoirs modifient formellement 1’équation de Liouville-Von Neu-
mann (2.7) en ajoutant un terme de contact :

()  (dpD(t)
th—o = [Hing, o7 ()] + iR T - (2.12)
con

Ce terme supplémentaire peut aussi s’écrire formellement [Heont (£), 50 (t)]. Avec les contacts,
la modélisation devient plus ardue, car on ne sait pas traiter le deuxiéme terme du membre
de droite de 'équation (2.12), qui ne se préte plus & un développement perturbatif, du type
de l’équation (2.9). Beaucoup de travaux théoriques ont été menés sur la modélisation des
contacts et leur influence sur le transport. Cependant, les travaux que ’on peut trouver dans
la littérature sont principalement purement théoriques. On sait, d’aprés les travaux de Rossi
et al. [99-101], que les conditions initiales en ¢ = 0 sur la frontiére du composant (i.e. la zone
séparant le systéme du reste du circuit) sont primordiales pour le transport. Néanmoins, la
modélisation des contacts est problématique car ils sont & l'origine d’effets « mémoire » et
non-locaux.

De nombreuses questions restent en suspens : comment injecter les particules dans le com-
posant 7 Comment caractériser I'influence mutuelle des contacts 7 Comment évolue l'injection
des porteurs au cours du temps ? Le lecteur intéressé par la problématique des contacts pourra
consulter, par exemple, le livre de S. Datta [102] ainsi que les références [103-106|. Générale-
ment, ce point est contourné, soit par I’emploi de paramétres phénoménologiques modélisant
la « sortie » ou I’« arrivée » de particules dans le systéme, soit en utilisant certaines propriétés
du composant (par exemple, les lasers a cascade quantique sont idéalisés en supposant qu’ils
sont parfaitement périodiques).

2.3 Les différents formalismes du transport quantique

Dans cette partie, nous présentons les différents formalismes du transport quantique dans
les nanostructures. Méme si ces formalismes sont tous dérivés de I’équation de Liouville-Von
Neumann pour 'opérateur densité, chaque représentation a ses particularités et est adaptée
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a ’étude de certains régimes de transport. En outre, nous verrons que seules quelques unes
peuvent étre traitées a l’aide de la méthode de Monte Carlo.

2.3.1 Formalisme de Keldysh et Kadanoff-Baym

Dans ce paragraphe, nous allons briévement exposer la modélisation du transport & 1’aide
du formalisme de Keldysh et Kadanoff-Baym (KKB), basé sur les fonctions de Green. Il
existe de nombreux ouvrages et articles de revues consacrés a la théorie des fonctions de
Green appliquée au transport dans les semi—conducteurs [102,106-109]. Le lecteur intéressé
par ’ensemble de la théorie pourra se reporter par exemple au livre de G. Mahan [110] ainsi
qu’a la bibliographie qu’il contient.

Cette théorie, qui est utilisée dans de nombreux domaines de la physique (physique des
particules, physique quantique des champs ...) a été appliquée a ’étude du transport de
charge dans les semi—conducteurs par R. Lake et S. Datta, en commengant par les diodes &
effet tunnel résonnant [107,111,112]. Récemment, les fonctions de Green ont été utilisées avec
succeés pour modéliser les LCQ [6,113,114].

Les fonctions de Green sont une généralisation de l'opérateur densité, avec deux variables
de temps et d’espace (voir thése de S. Sadri [108] pour de plus amples détails). Dans le
formalisme KKB, le systéme est représenté par deux fonctions de Green, & savoir la fonction de
Green retardée G(r, t; 1/, t') et la fonction de corrélation G<(r,¢;r’,t'). En général, le probléeme
est simplifié en supposant que seule la différence de temps ¢ — ¢’ intervient et, dans ce cas, on
retrouve l'opérateur densité p(r,t) précédemment défini, i.e. G(r, to;r,t) = p(r,t). Les modeles
basés sur le formalisme KKB font appel & la résolution auto—cohérente des équations de Dyson,
qui sont ’équivalent formel de I’équation de Liouville-Von Neumann, afin de déterminer G(E)
et G<(F), transformées de Fourier des grandeurs dépendantes du temps G(¢) et G<(¢). Sans
rentrer dans les détails théoriques, les équations de Dyson s’écrivent, d’une maniére simplifiée
[106] :

G(E) = (EI —Ho — 2)71 , (2.13)

ou X est la self-énergie représentant le couplage avec les contacts et les mécanismes d’interac-
tion, c’est—a—dire 'influence des Hamiltoniens Hint €t Heont. La fonction de corrélation G< (E)
est donnée par :

G<(E) = G(E)X<(E)G!(E). (2.14)

Les self-énergies 3 et X< tiennent compte de I'influence des Hamiltoniens d’interaction et de
réservoirs. Par exemple, X<(F) a pour expression dans l’approximation de Born [107] :

S5(B) = / AE'G=(E — E'){H,(x, () Hy (', 1)) (E'), (2.15)

ou ﬂn est soit ﬂint, soit ﬂcont. La self-énergie retardée X(FE) s’obtient par une équation
semblable avec le changement G< — G.

Ces équations sont résolues de maniére auto—cohérente, en calculant d’abord les self-
énergies puis en les injectant dans les équations (2.13) et (2.14) donnant les fonctions de
Green, jusqu’a la convergence. La puissance du formalisme des fonctions de Green est que
les couplages avec les réservoirs apparaissent formellement comme une interaction supplémen-
taire, caractérisée par une self—énergie 3cony, a1 méme niveau, par exemple, que l'interaction
avec le bain de phonons. A noter que ces équations sont matricielles et projetées sur la base
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des états quantiques du Hamiltonien Ho. On voit donc que l'algorithme numérique & mettre
en ceuvre est d’une rare complexité et peut étre trés gourmand en terme de ressources infor-
matiques dés lors qu’un trés grand nombre d’états est considéré, comme c’est le cas dans les
LCQ. D’ailleurs, certaines approximations sont généralement adoptées afin de modéliser les
contacts et I'interaction électron—électron, le lecteur étant renvoyé a la référence [113| pour de
plus amples détails.

2.3.2 Fonctions de Wigner

La fonction de Wigner fi a été introduite en 1932 par E. P. Wigner [115]. Elle peut
étre vue comme une généralisation quantique de la fonction de distribution semi—classique.
Elle s’obtient en effectuant une transformation de Weyl-Wigner sur ’opérateur densité, afin
d’obtenir un objet mathématique dépendant des coordonnées de 1’espace réciproque k et r. Ce
formalisme est particuliérement intéressant pour expliciter les conditions aux limites [99-101].
En appliquant & I’équation de Liouville-Von Neumann une transformation de Weyl-Wigner,
il est possible d’obtenir une équation intégro—différentielle pour fyy :

(; N ffWA)MAnhw:};wg%»—eqﬁnuwax¢>

+ / dk'Vi (r, X — k) fw (r, X, t) + Z(r, k. t). (2.16)

Pour de plus amples détails sur les expressions de &£, Vi et =, nous renvoyons le lecteur &
Particle [116] et aux références bibliographiques qu’il contient.

L’équipe de Modéne a consacré un nombre important d’articles a la fonction de Wigner ap-
pliquée a I’étude du transport dans les semi—conducteurs [116-124], ainsi que d’autres auteurs
comme Buot et Jensen [125-127]. Une des spécificités de la méthode utilisée par le groupe
de Modéne est de résoudre ’équation de Wigner par un algorithme de Monte Carlo & l'aide
de la notion de Chemins de Wigner* et d’un développement perturbatif semblable & celui de
l'opérateur densité [Eq. (2.9)]. D’autres groupes se sont intéressés & des points plus spécifiques,
comme la non—parabolicité [128-130]. En ce qui concerne les dispositifs unidimensionnels, les
groupes de recherche, et en particulier celui de F. Rossi, ont essentiellement travaillé sur la
modélisation des doubles barriéres (diode & effet tunnel résonnant) [99-101].

2.3.3 Hiérarchie cinétique quantique de matrices densité

A partir de 1’équation (2.6) de Liouville Von-Neumann, il est possible d’obtenir une hié-
rarchie infinie mettant en jeu un nombre croissant de matrices densité [131]. Les termes de
la matrice densité sont de deux types. Les termes diagonaux, paq, sont les homologues des
populations caractérisées par la fonction de distribution f(«). Les termes non-diagonaux puq
représentent le degré de cohérence quantique entre les niveaux « et o’ [132]. F. Rossi a montré
que la phase quantique des particules était tributaire du choix de la base et d’un choix de
jauge [133]. En effet, ce qui est diagonal dans une base ne ’est forcément pas dans une autre.
Partant de ’équation de Liouville-Von Neumann, on peut obtenir les équations d’évolution
des termes Poq [132] :

dpaas A ~ ~
Pl = (ea = car)aar + Y [2(0 s 8, 8)pppr = 208,85 0,0 )pac), (217)
BB

4Traduction de I’anglais Wigner Paths.

ih
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ou les termes 2(«, «; 3, 3) représentent une généralisation des taux de transition A(k,k’)
pour des transitions entre éléments non—diagonaux. Ces équations sont souvent appelées équa-
tions de Bloch pour les semi—conducteurs.® Rossi et al. [133-136] ont cherché & résoudre ces
équations en tronquant convenablement la hiérarchie infinie et en faisant certaines hypothése
sur le systéme. Ils ont ainsi montré que les équations pouvaient étre séparées en une partie co-
hérente et une partie incohérente, cette derniére s’écrivant sous la forme d’un terme de « type
Boltzmann ». Ainsi, ce terme peut é&tre résolu par une méthode de Monte Carlo généralisée
qui est couplée avec I'intégration directe de la partie cohérente [134].

Ce formalisme a été utilisé pour modéliser le transport dans les LCQ par R. C. Iotti et
al. [137-139]. L’objectif de la référence [137] était de savoir si le transport dans les LCQ était de
nature cohérente. Il a été argué que l'utilisation d’un modéle entiérement cohérent n’était pas
nécessaire et, qu’en premiére approximation, les termes non—diagonaux de l'opérateur densité
0 pouvaient étre négligés, au moins dans le régime stationnaire.

Récemment, des expériences de cohérence quantique ont été menées dans les LCQ par
Eickemeyer et al. [140-144]. Ces auteurs ont étudié la dynamique du transport des électrons par
des excitations optiques ultra-rapides. Ils ont mis en évidence un comportement oscillatoire,
sur une durée de quelques femtosecondes, dénotant le caractére quantique du passage de
I’électron de l'injecteur & la région active. Cependant, ces résultats microscopiques ne sont pas
en contradiction avec les résultats de lotti et al., puisque c’est en se basant sur la caractéristique
macroscopique courant—tension, que lotti et al. ont montré que le modéle semi—classique était
suffisant. Or, dans un résultat aussi global que le courant, Eickemeyer et al. arguent que les
phénomeénes de cohérence quantique entre l'injecteur et la région active sont trop « moyennés »
pour étre détectés.

2.3.4 Equation Maitresse de Pauli

Si on s’en tient uniquement aux éléments diagonaux, I’équation (2.17) devient [94,95] :
3/),,1, R R R Opu(t
Z Z {Aul/pw/ p#u(t)] - Agup#u(t)[l - Pw(t)]} + < ot ) ) (218)
cont

ou les termes AW sont les taux de transitions de 'état |u) vers I’état |v) par le mécanisme
d’interaction 7 et le dernier terme décrit le couplage avec le Hamiltonien des contacts Heont -

Cette équation de type Boltzmann — pour un gaz électronique bidimensionnel, les termes
Py sont en fait les fonctions de distribution f(|v)) — se préte parfaitement a une résolution
par une méthode de Monte Carlo [95], du type de celle présentée dans la section 2.1. C’est
ce formalisme que nous avons retenu car, outre qu’il permet de décrire dans le détail les
phénomenes physiques du transport dans les LCQ, notre équipe est « par culture » & l'aise
avec les simulations de Monte Carlo. Nous verrons dans le prochain chapitre, comment, dans
le cas spécifique des LCQ, nous pouvons traiter le terme des contacts.

2.3.5 Equations de bilan

Le formalisme des équations de bilan repose sur le systéme d’équations couplées suivant

[145] :
O L S e

i

, (2.19)

STraduction de 'anglais Semiconductor Bloch Equations.
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o 7,/ représente le temps entre deux interactions de type 7 de la sous-bande p & la sous—
bande v. C’est en quelque sorte la version « intégrée » sur ’espace des k de ’équation de
Boltzmann [Eq. (2.1)]. En effet les termes 7,/_,, ont pour expression :
1
— = [N, (k). (2.20)
Kk

Th—v

La fonction de distribution, qui est 'inconnue du probléme, est nécessaire pour mener & bien
le calcul des 7,/.,,. Ceci conduit a se donner, approximation critiquable, une modélisation des
fonctions de distribution en général commune & toutes les sous—bandes.

En ce qui concerne 'application & I’étude des LCQ, le formalisme des équations de bilan
a été essentiellement utilisé par 1’équipe de Harrison a Leeds [145-159].

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons d’abord rappelé le principe de la méthode de Monte Carlo
appliquée dans un cadre semi—classique de transport paralléle. Nous avons ensuite présenté
rapidement les principaux formalismes théoriques du transport quantique, qui sont issus de
I’équation de Liouville-Von Neumann. Dans le cadre des composants LCQ considérés ici, il
a été montré que les éléments non—diagonaux de l'opérateur densité pouvaient étre négligés,
approximation qui permet de proposer une description en termes d’Equation Maitresse. Cette
formulation a notre préférence, car elle se préte tout & fait & une résolution a 1’aide de la
méthode de Monte Carlo, pour laquelle notre équipe a acquis une solide expérience.

L’objectif de la prochaine partie va étre de présenter la mise au point du modéle physique
de ce simulateur Monte Carlo. Nous verrons comment déterminer les états quantiques dans les
LCQ et comment calculer les taux de transitions pour les nombreux mécanismes d’interaction
pouvant influer sur le transport.
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Introduction de la partie 11

Dans la partie précédente, nous avons caractérisé le transport perpendiculaire dans les
LCQ comme une série de « sauts quantiques » gouverné par une Equation Maitresse. Cette
description se préte parfaitement & la résolution par la méthode de Monte Carlo. L’objet de
cette partie est de décrire en détails le simulateur que nous utiliserons. Les deux ingrédients
essentiels en sont : la détermination des états électroniques et le calcul des probabilités d’in-
teractions. Seule l'interaction électron—électron pose un réel probléme et est peu documentée.
Nous allons donc décrire en détails ’algorithme permettant de la traiter.

L’interaction coulombienne électron—électron est une interaction primordiale pour expli-
quer les propriétés des métaux et des semi—conducteurs. Dans les années 1950, d’importants
travaux théoriques ont été effectués afin de mieux cerner 'importance des phénomeénes coulom-
biens & distance dans les solides. Mentionnons ici les articles pionniers de D. Pines et D. Bohm
qui contribuérent & jeter les bases théoriques de la description des interactions & plusieurs
corps entre particules chargées [160, 161]. En particulier, nous leur devons la séparation de
I'interaction électron—électron en deux contributions : un effet mutuel a courte distance entre
deux particules et les ezcitations collectives a longue distance, appelées plasmons [162].

Aujourd’hui, avec la miniaturisation constante des composants, les effets diis & I'interaction
électron—électron ne peuvent plus étre négligés [163,164]. De nombreux composants optoélec-
troniques, surtout lorsqu’ils utilisent des transitions inter-sous—bandes au térahertz, ne peuvent
étre modélisés qu’avec l'inclusion de I'interaction inter—porteurs a courte distance [165-167].
Cependant, sa modélisation dans le cadre d'un gaz de porteurs bidimensionnel est trés ar-
due, surtout pour des raisons matérielles liées au grand nombre d’états quantiques considérés.
Dans cette partie, nous formulerons des hypothéses raisonnables afin de diminuer sensiblement
le temps calcul. En outre, le traitement de 'interaction inter—porteur dans une simulation de
Monte Carlo est une difficulté supplémentaire car cette interaction « entre deux corps » dépend
de I’état instantané du gaz de porteurs et contre-réagit sur celui—ci.

Cette partie se compose de trois chapitres. Dans le chapitre 3, intitulé Généralités sur
le simulateur Monte Carlo, nous présentons notre méthode de détermination des états élec-
troniques dans les hétérostructures & multi—puits quantiques. Nous exposons les expressions
mathématiques des probabilités d’interaction entre sous—bandes. Enfin, nous terminons en dé-
crivant les adaptations rendues nécessaires pour simuler les structures périodiques, comme les
LCQ.

Dans le chapitre 4, intitulé Traitement de l’interaction électron—électron par la méthode
de Monte Carlo, nous détaillons l’algorithme Monte Carlo de l'interaction inter—porteurs que
nous avons développé. La méthode est basée sur des techniques de majoration/réjection, avec
un soin particulier pour choisir le majorant afin de ne pas augmenter déraisonnablement la
charge informatique.

Dans le chapitre 5, intitulé Ecrantage bidimensionnel dans les hétérostructures, nous étu-
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dierons la modélisation des phénomeénes d’écrantage dans les gaz électroniques bidimension-
nels, effets indissociables des interactions coulombiennes. Le calcul des éléments de matrice du
potentiel coulombien non—écranté est une étape de la simulation qui peut devenir limitante
dans les systémes mettant en jeu un trés grand nombre de sous-bandes. Nous exposons donc
une méthode permettant de réduire de maniére significative 1’évaluation de ces éléments de
matrice. Ensuite, nous présenterons les différentes formulations de I’écrantage de la littérature
afin d’en cerner les limites. Nous exposerons alors le modéle que nous avons utilisé, qui bien
que simplifié, va au—dela des approximations usuellement employées. Enfin, dans une derniére
section, nous montrerons comment la nature « loin de ’équilibre » du transport est prise en
compte de fagon auto—cohérente.
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Chapitre 3

Généralités sur le stmulateur Monte
Carlo

Introduction

L’objectif de la section 3.1 est de décrire la détermination des états électroniques, grace a
la résolution des équations couplées de Schrédinger et Poisson. Pour ce faire, nous procédons
tout d’abord & un bref rappel du formalisme de la fonction enveloppe et de l’équation de
BenDaniel-Duke. Nous précisons les hypothéses permettant un calcul rapide, mais précis,
des états électroniques en tenant compte de la non—parabolicité par une méthode dite aux
valeurs propres itérées. Ensuite, nous comparons cette méthode avec celle de la matrice de
transmission sur un exemple typique de laser & cascade quantique. Dans la section 3.2, nous
expliquons les expressions mathématiques permettant de calculer les probabilités d’interaction
par les différents mécanismes d’interaction inclus dans le modeéle. Nous rappelons également
comment déterminer 1’état final aprés interaction dans une simulation de Monte Carlo. Enfin,
nous concluons ce chapitre en exposant, dans la section 3.3, la technique de périodisation
utilisée pour modéliser le transport dans les structures périodiques comme les LCQ.

3.1 Deétermination des états électroniques

Les progrés constants de I’épitaxie par jets moléculaires permettent de réaliser des compo-
sants toujours plus complexes utilisant la quantification. En effet, la technologie de croissance
de semi—conducteurs est aujourd’hui bien maitrisée : elle permet de juxtaposer deux matériaux
semi—conducteurs en réalisant une transition quasi—abrupte. Les dimensions des couches sont
de plus en plus faibles et il devient alors nécessaire de considérer les phénomeénes de quantifi-
cation du mouvement des porteurs, la mécanique classique n’étant pas suffisante pour décrire
correctement leur comportement. Dans la direction de confinement, la position exacte des par-
ticules n’est pas connue et les porteurs sont alors caractérisés par une probabilité de présence
donnée par leur fonction d’onde. Pour déterminer toutes ces grandeurs, il faut résoudre la
célébre équation de Schrédinger. L’objectif de cette premiére section est justement de préciser
le formalisme ainsi que les aspects numériques conduisant & ’obtention des états quantifiés
dans les hétérostructures a multi—puits quantiques. Cette étape est un préalable indispensable
4 la simulation de Monte Carlo, car la relation de dispersion, ainsi que les fonctions d’onde,
interviennent en de nombreuses étapes au cours de la simulation, en particulier lors du calcul

53



Chapitre 3. Généralités sur le simulateur Monte Carlo

des taux de transitions entre les sous—bandes.

Nous commencerons cette partie par un bref rappel sur les états électroniques des maté-
riaux en volume et les fonctions de Bloch. Puis, nous aborderons la quantification dans les
hétérostructures et nous préciserons le formalisme de la fonction enveloppe utilisé pour décrire
ces états.

3.1.1 Etats quantiques tridimensionnels

Avant d’aborder la détermination des états électroniques dans les structures confinées,
nous allons faire quelques rappels sur les états quantifiés des gaz de porteurs tridimensionnels
dans les cristaux semi—conducteurs. Un cristal semi—conducteur « en volume % est constitué
d’une maille d’atomes, répétée de maniére périodique un trés grand nombre de fois. Pour les
matériaux semi—conducteurs binaires que nous étudions, la structure sera généralement celle
du zinc blende. La description du mouvement des particules (en trés grand nombre N ~ 10231)
dans un tel réseau est une tache trés complexe et a priori impossible.

F1a. 3.1 — Représentation schématique [dans une seule direction (OZ)] de la modulation des fonctions de
Bloch par un terme exponentiel plus lent, appelé terme enveloppe.

Le probléme étant non soluble dans son ensemble, on essaie alors de trouver des hypothéses
raisonnables permettant de mener, malgré la complexité des systémes étudiés, des calculs
précis. En général, on se limite & une bande et on se place dans les conditions permettant
d’appliquer le théoréme de Bloch [37]. Dans ce cas, les fonctions d’onde Wy (r) se mettent sous
la forme : Wy (r) o eXTuy(r), ot les fonctions de Bloch wuy(r) ont la méme périodicité que
celle du cristal. Cette écriture traduit la séparation des fonctions d’ondes en un terme uy(r) a
variation rapide modulé par une onde plane e'¥*, de vecteur d’onde® k, & variation plus lente.
La figure 3.1 représente schématiquement ce principe de séparation entre le terme & variation
rapide et le terme enveloppe variant plus lentement.

Une autre conséquence, due & la mécanique quantique, est 'apparition de bandes d’énergie
dans les semi—conducteurs. En effet, les cristaux semi—conducteurs sont caractérisés par des
plages d’énergie interdites aux électrons du cristal et toutes les fonctions d’'onde d’énergie F
ne peuvent pas étre transmises par le réseau. La loi de dispersion E(k) peut étre obtenue
par différentes méthodes, nécessitant en général des ressources numériques prohibitives. C’est
pourquoi on leur substitue souvent des approximations et des modéles simplifiés, ce que nous
allons expliquer dans le prochain paragraphe.

'Dans les cristaux, les valeurs du nombre quantique k forment un quasi-continuum du fait de la longueur
certes trés grande mais finie de ’échantillon (conditions aux limites dites de « Born—Von Karman »).
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3.1.2 Formalisme de la fonction enveloppe dans les hétérostructures

Dans le paragraphe qui suit, nous rappelons briévement quelles sont les hypothéses du
formalisme de la fonction enveloppe dans les hétérostructures. Nous nous intéresserons, en
particulier, aux ameéliorations rendues nécessaires pour traiter convenablement les matériaux
4 bandes non—paraboliques. La théorie de la fonction enveloppe que nous allons utiliser reprend
I'idée de la séparation entre les variations lente et rapide exposée au paragraphe précédent.
Il s’agit de découpler la contribution du potentiel de confinement, qui est supposé varier
lentement & 1’échelle de la maille atomique, du reste du potentiel cristallin.

Le lecteur intéressé par un développement complet de la théorie se reportera aux ouvrages
de E. Rosencher et B. Vinter [37], ainsi qu’a la monographie détaillée de G. Bastard [168] et
aux références incluses dans leurs bibliographies respectives.

Equation de BenDaniel-Duke

<
2>

Bande de conduction

0 2 Direction perpendiculaire

F1Gg. 3.2 — Systéme de coordonnées adapté au découplage des mouvements des porteurs dans le plan
transverse (z,y), ol le systéme conserve sa périodicité et I'axe de quantification (OZ%), qui est I'axe de
croissance des couches.

Dans cette partie, nous utilisons les notations introduites au chapitre 1 et complétées par
celles de la figure 3.2. Nous allons rappeler le formalisme permettant de déterminer les états
stationnaires |v) solutions de 1’équation de Schrédinger :

Holv) = E,|v), (3.1)

le Hamiltonien H, s’écrivant [88,93,169,170] :

2
o — —%vr (m%(r)vr> V), (3.2)
ol —iAV, est 'opérateur impulsion, m*(r) est la masse effective et V(r) le potentiel cristallin.
Dans les hétérostructures, les électrons sont piégés par le potentiel formé par les discontinuités
de bande de conduction entre les différents matériaux et le mouvement dans la direction de
croissance n'est plus libre. Leur vecteur d’onde selon cette direction (noté k.) est quantifié
et prend des valeurs discrétes correspondant aux énergies propres {£,}. Les électrons de la
bande de conduction sont confinés sur des sous—bandes. Dans le plan paralléle aux interfaces
des couches (appelé plan transverse), le mouvement des électrons reste libre et, par conséquent,
la composante K du vecteur d’onde dans ce plan est quasi—continue. Afin de distinguer les
vecteurs bidimensionnels des vecteurs tridimensionnels, ces derniers sont notés en minuscule
et les premiers en majuscule. Le gaz électronique est dit bidimensionnel car il conserve deux
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Chapitre 3. Généralités sur le simulateur Monte Carlo

degrés de liberté dans ce plan. On suppose alors que l'on peut découpler la direction de
quantification (OZ) de celle du mouvement libre dans le plan transverse. La fonction d’onde
U,k (r) de lélectron dans ’état |v) = |uK) s’exprime & 'aide des fonctions de Bloch des
différentes bandes [93,171] :

Ny,
Uk(r) = Zq)n#K(r)umk:ko(r)a

n=1
1 O .
= 2 ek () T () (3.3)
n=1

ou n est 'indice de bande, p est l'indice de sous—bande, R est la composante transverse
du vecteur position r, A est l'aire de I’échantillon dans le plan transverse, ¢,k (z) est la
fonction d’onde enveloppe de la sous-bande f1, Uy x,(r) est la fonction de Bloch de la bande
n au point kg de la zone de Brillouin et Ny est le nombre de bandes considérées. En toute
généralité, ’équation de Schrédinger est donc un systéme matriciel de dimension Ny X Ny,
dont la résolution compléte requiert de lourds calculs numériques. Si I’on cherche uniquement
& déterminer les états électroniques de la bande de conduction, il est possible de s’affranchir,
moyennant certaines approximations, des bandes de valence. Leurs couplages avec la bande
de conduction peuvent alors étre pris en compte par 'intermédiaire d’une masse effective
dépendante de l'énergie m*(z,¢).

Dans ce mémoire, nous avons considéré un modeéle simplifié de vallées introduit par Little-
john et al. [172]. 11 se caractérise par trois vallées (notées I', L et X). En ce qui concerne la
masse effective, nous avons adopté le modeéle dit de Kane [48] :

m*(z,e) =m*(z,e =0) x (1 +a(z)[e - V(2)]), (3.4)

ou m*(z,e = 0) est la masse effective du bas de bande de la vallée considérée (notée mf(z)
dans la suite de cette partie), V(z) est le potentiel de confinement et « le coefficient de non—
parabolicité du matériau. L’équation pour la composante bande de conduction de la fonction
enveloppe, obtenue & partir de ’équation de Schrodinger, est appelée équation de BenDaniel-
Duke? et s’écrit [88,171,173] :

HplEu(K), K, 2ok (2) = Eu(K)euk (2), (3.5a)

ou le Hamiltonien de BenDaniel-Duke Hg est défini par

- h? 0 1 0 K2
= _. (3.5b)
2m*(z,e)
Dans cette équation, V' (z) est le potentiel de quantification résultant de quatre contributions :
V(z) = ed(z) + v4(2) + vim(2) + Vechg(2), (3.6)

ou ¢(z) est le potentiel électrostatique, vq(z) le potentiel di aux discontinuités de la bande de
conduction, vim(2) est le potentiel « image » di aux discontinuités de constantes diélectriques

?Etant donné que nous étudierons uniquement les états de la bande de conduction, la notation n = ¢
sera omise dans la suite de ce mémoire. En outre, bien que nous considérions plusieurs vallées, I'indice les
numérotant est également omis pour ne pas surcharger les écritures.
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3.1. Détermination des états électroniques

aux interfaces [174] et vechg(2) est le potentiel d’« échange—corrélation » di aux effets multi-
corps électron—électron [175-177]. Ce terme est particuliérement ardu & traiter, car il s’exprime
comme une fonctionnelle de la densité électronique n(z), ot n(z) représente le membre de droite
de I’équation (3.7). Ce terme est justement 'inconnue de I’équation de Poisson. Dans ce travail,
seuls les deux premiers termes, ¢(z) et v4(z), seront considérés. Le terme électrostatique ¢(z)
est obtenu par la résolution de 1’équation de Poisson :

SICE=IER S O SR
z dz

ot Np(z) (resp. Nao(z)) est la densité de donneurs (resp. d’accepteurs) ionisés, f,(K) est la
fonction de distribution de ’état |uK) et x(z) est la constante diélectrique, supposée uni-
forme pour toute la structure (k = Kok, ko étant la permittivité du vide et k, la constante
diélectrique du matériau).

Méthode « aux valeurs propres itérées »

En principe, ’équation de BenDaniel-Duke (3.5a) doit étre résolue pour chaque valeur du
vecteur d’onde bidimensionnel K, afin d’obtenir la relation de dispersion E,,(K) et les fonctions
d’onde ¢,k (2). Une telle résolution est tout a fait envisageable d'un point de vue numérique,
mais ne peut étre totalement exploitée dans la simulation de Monte Carlo. Par exemple, le
calcul des probabilités d’interactions est problématique lorsque les fonctions d’onde dépendent
du vecteur d’onde K. C’est pourquoi, on considére généralement que les fonctions d’onde sont
peu dépendantes de K, i.e., ¢, x(2) ~ p.k=0(2). Avec cette approximation, I’équation de
Poisson (3.7) devient :

RoRKqy

dd‘igz) _ { > nulen(z)? + Np(z) — NA(z)}, (3.8)

avec

2(spin
- (i );f#(K). (3.9)

Dans cette équation, ¢, (z) est une écriture allégée de ¢,k—o(2). Le terme n, représente la
population de la sous-bande p et dépend de la relation de dispersion® adoptée ainsi que de la
fonction de distribution f,(K) considérée.
L’équation de BenDaniel-Duke peut étre mise formellement sous la forme suivante [171,
178] :
HB(E)p(2) = Ep(2). (3.10)

Cette formulation laisse apparaitre un probléme plus complexe qu’une « simple » recherche
de valeurs propres, car ’énergie intervient dans les deux membres de ’équation. Néanmoins,

3Celle—ci est définie comme la différence entre I’énergie totale E,(K) et I’énergie potentielle de fond de
sous—bande E, (K = 0) :
en(K) = Eu(K) — Eu(K = 0).

On appelle énergie propre du p—iéme état lié (ou énergie de fond de sous-bande) 'énergie E,(K = 0) et on
la note simplement E,. Dans la littérature, ’expression « relation de dispersion » référe indistinctement a
Pénergie totale E,(K) ou a I’énergie cinétique ¢, (K).
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Chapitre 3. Généralités sur le simulateur Monte Carlo

la propriété d’hermiticité du Hamiltonien Hp (E) est conservée pour toutes les valeurs de E.
Ainsi, fixant F dans le premier membre, on retrouve une équation aux valeurs propres que
I'on peut calculer par des méthodes usuelles de diagonalisation. Pour chaque valeur de F, on
évalue donc Iensemble des valeurs propres {{,(E)} solution de :

He(E)pu(z) = Eu(E)pu(2). (3.11)
Le p~iéme niveau d’énergie propre E,, s’obtient alors en résolvant 1’équation :
&u(E) = E. (3.12)

Nous verrons au paragraphe 3.1.3 comment résoudre numériquement cette équation.

Relation de dispersion ¢,(K)

Dans la littérature, il existe plusieurs méthodes afin d’obtenir la relation de dispersion
e, (K) : calcul purement numérique sur un maillage de I’espace des phases, calcul de quelques
valeurs puis interpolation, approximations analytiques, etc [179]. Nous utiliserons le plus sou-
vent une interpolation par un polyndéme de degré deux. Une méthode alternative, qui donne
généralement des résultats similaires, consiste & traiter I’énergie cinétique comme une pertur-
bation du Hamiltonien de BenDaniel-Duke, en supposant que 1’on reste au voisinage du fond
de sous—bande.

Dans le cas parabolique, on suppose qu’une bonne approximation de la relation de disper-
sion est : R

%
Qmu

E,K)~E, + (3.13)

ou la masse effective m;, de la sous-bande i est définie a partir des fonctions enveloppes

ou(z) : 1 o 1
<mé># N /0 i) T (3.14)

Dans la suite de cette partie, les grandeurs entre « brakets » (- - - ), ont la signification suivante :

L
(G = / 9(2)iop(2)2dz. (3.15)

Dans le cas de bandes non—paraboliques, pour lesquelles le Hamiltonien Hp dépend de I’énergie
E,(K) [voir équation (3.5b)|, on considére que le vecteur K ne s’éloigne pas trop du fond de
sous—bande. On peut alors séparer Hg en deux contributions :

7:(]3 = 7:(1{:0 + 57:(, (3.16)

oul Hk—o correspond a l'équation de BenDaniel Duke (3.5a) écrite pour K = 0 et 6H est
le Hamiltonien de perturbation induit par 1’énergie cinétique £,(K). On peut alors montrer,
en utilisant la théorie des perturbations au premier ordre en « sur ce terme, que l’énergie
cinétique ¢, et K? sont reliés par un polynoéme ~, de degré deux [88,171,173] :

K2

*
2mu

= ep((@)pep + Q) = vulen), (3.17)
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3.1. Détermination des états électroniques

ou l'expression de Q,, peut étre trouvée dans les références [88,173].

En utilisant cette relation et en supposant que la fonction de distribution f,(K) suit
une statistique de Fermi-Dirac, la population électronique n,, intervenant dans I’équation de
Poisson (3.8), s’écrit :

ny, = pukpb[QuFo(nu) + 2(e) ks F1 (0], (3.18a)
avec B
_ =~ Ly
_ 1
um T (3.18b)

ol 0 est la température, p, est la densité d’états p, = my,/ (mh?), Er le niveau de Fermi? et
F¢(n) est la fonction de Fermi d’ordre ¢ [88, annexe 1] :

F ! h v d (3.19)
= — ———dv, .
= ), Ty
ou I' est la fonction d’Euler, qui pour un entier positif p vaut : I'(p) = (p — 1)

On constate que le potentiel électrostatique ¢(z), ainsi que les fonctions enveloppes ¢, (2),
interviennent & la fois dans I’équation de BenDaniel-Duke (3.5) et dans l’équation de Pois-
son (3.8). Les deux équations sont donc couplées et la détermination des états électroniques
s’obtient en les résolvant de maniére auto—cohérente. Nous allons voir, dans le prochain para-
graphe, quel est ’algorithme employé.

Procédure auto—cohérente de résolution des équations de BenDaniel-Duke et de
Poisson

On suppose qu’initialement tous les électrons sont dans la vallée I'. Nous numéroterons
par l'indice j les itérations Schrodinger /Poisson. L’algorithme procéde comme suit :

1. Chargement des fichiers de données : ils permettent de définir précisément 1’épaisseur
des couches, la composition des différents matériaux, les niveaux de dopage, etc;

2. Initialisation du potentiel Vj—o(z), par exemple par un modéle Thomas-Fermi [62];

3. Résolution de I’équation de BenDaniel-Duke & partir du potentiel Vj(z) :

(a) Reésolution de l’équation (3.10) en K = 0 et obtention des fonctions enveloppes
©u(2) et des énergies propres {E,};

(b) Evaluation du nouveau niveau de Fermi. Les fonctions enveloppes interviennent
dans ce calcul par l'intermédiaire des quantités my,, Q,, (), et n, [équation (3.18a)];

4. A partir des populations n, et du terme’ n;(z), on résout I'équation de Poisson afin

d’obtenir le potentiel Vj1(z) dans toutes les vallées. On effectue un test sur la conver-
gence du potentiel entre 'itération j et j 4 1. Si le critére n’est pas satisfait, on reprend
au point 3 jusqu’a obtenir la convergence.

4Pour étre plus précis, on devrait utiliser I'expression de « quasi-niveau de Fermi ».
SRappelons que n;(z) est la quantité

n(z) =e {— > nuleu(@)* + No(2) - NA(Z)} :

pour la j—iéme itération de la boucle Schrédinger/Poisson.
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Chapitre 3. Généralités sur le simulateur Monte Carlo

3.1.3 Aspects numériques
Détails de la résolution

Les équations différentielles de Poisson et de BenDaniel-Duke sont résolues & 'aide de
différences finies. Pour ce faire, le composant, de longueur L, est « découpé » en N intervalles
réguliers [z,; zn+1], espacés d'un pas constant Az. En ce qui concerne les conditions aux limites,
nous imposons ’annulation des fonctions d’onde aux extrémités du composant, c’est—a—dire
Vi, ou(z =0) = ¢u(2z = L) = 0. On considére également que la continuité de ¢, (), ainsi que
de [1/m*(2)]0pu(2)/0%, est vérifiée & la traversée de chaque hétérojonction.

Dans les méthodes usuelles de résolution de I’équation de Schrédinger, les valeurs propres
sont obtenues en cherchant les racines du polynéme caractéristique, résolution convenablement
menée par une méthode de bissection. La méthode aux valeurs propres itérées permet de garder
cette procédure de diagonalisation qui reste trés efficace dans le cas présent. Voyons comment
nous procédons. On repart de ’équation de BenDaniel-Duke :

Ha(E)pu(z) = §u(E)pu(2)- (3-20)

Pour chaque valeur de E, on détermine I’ensemble des valeurs propres {£,(E)} et on cherche
celles satisfaisant & :
Eu(E) = E. (3.21)

Cette équation, du type F(z) = 0, se préte tout a fait & une résolution par une méthode de
dichotomie afin de déterminer 1'énergie du niveau lié¢ £,,.

Nous avons retenu un « double critére » de convergence de la résolution des équations de
Schrodinger et Poisson. Il porte sur ’obtention d’une précision donnée, soit sur le calcul du
niveau de Fermi entre deux itérations successives, ou soit sur le maximum de 1’écart entre
deux itérations du potentiel de confinement V(z). A noter qu'un facteur accélérateur ¢ est
utilisé entre deux résolutions de ’équation de Poisson de maniére & optimiser la convergence :

V(2) = (Vj(2) + (1 = OVj-1(2).

Comparaison avec la méthode de la matrice de transmission

Dans la littérature, on trouve de nombreuses méthodes de résolution de 1’équation de
Schrodinger afin d’obtenir le spectre des énergies propres [180-186]. Une des méthodes les plus
utilisées est la méthode de la matrice de transmission [187-189]. Nous donnons maintenant les
bases de cette méthode, puis nous comparerons les deux techniques sur une structure typique
de LCQ.

A l'intérieur d’un intervalle z, < z < 2, + Az, on suppose que la fonction enveloppe ¢, (z)
peut s’écrire comme une combinaison linéaire de deux ondes planes de vecteur d’onde k,,
une se dirigeant vers la droite et 'autre vers la gauche, i.e., ¢,(2) = A, explik,(z — 2z,)] +
By, exp|—iky(z — zp)], l'indice p étant volontairement omis sur A,, B, et k, pour ne pas
surcharger les notations. Le vecteur d’onde k,, a pour définition :

_2m*(zn, By)

k’?z(Eu) = 72 [Ey =V (zn)]- (3:22)

Il peut donc étre complexe ou réel suivant que ’énergie E,, est plus petite ou plus grande que
la marche de potentiel V(z,). La matrice de transmission M de la structure est alors définie

60



3.1. Détermination des états électroniques

par :

<g]]§> = JEW(EM) <§g> = M(E,) @2) , (3.23)

ot M,,(E,,) est la matrice de transmission définissant le franchissement de la marche de poten-
tiel en z = 2, obtenue en supposant la continuité de ¢, (2), ainsi que de [1/m*(2)]0p.(2)/0z,
hypothéses déja évoquées au paragraphe précédent [109,113]. Dans ce formalisme, les énergies
liées E,, correspondent aux maxima du coefficient de transmission T'(£,) (on parle souvent
de maximum de transparence). Pour les obtenir, on discrétise la plage d’énergie étudiée en
intervalles [FE;; E; + AE] et, pour chaque énergie E;, on calcule le coefficient de transmission
T(E;). Lorsqu’on observe un « pic » de transmission, une procédure de dichotomie est alors
enclenchée afin d’affiner la détermination de la valeur propre.

TaB. 3.1 — Comparaison des énergies liées obtenues par la méthode aux valeurs propres itérées (VPI) et
par la matrice de transmission. La structure est celle des figures 3.3(a) et 3.3(b).

p—iéme sous-bande Energie propre E, (éV)  Energie propre E, (V) Ecart (%)

(méthode VPI) (matrice de transmission)
1 0,1579 0,1581 0,13
2 0,1811 0,181 0,06
3 0,2063 0,2069 0,3
4 0,2184 0,219 0,3
5 0,2469 0,2475 0,2
6 0,2603 0,26 ~0
7 0,299 0,296 1
8 0,3675 0,367 0,1
9 0,4253 0,424 0,3

TAB. 3.2 — Performances comparées entre la méthode aux valeurs propres itérées (VPI) et la méthode de
la matrice de transmission. Le maillage de |'espace des énergies propres est identique dans les deux cas :
AE = 1075 eV. La machine utilisée posséde un processeur Intel Pentium IV & 3,2 GHz avec 2 Go de
mémoire vive. Lorsque nous référerons, dans la suite de ce mémoire, a une configuration informatique, c’est
cette configuration qui aura été utilisée.

Méthode aux VPI Méthode de la
matrice de transmission
Temps calcul < 1 min ~ 10 min
Espace mémoire ~ 10 Mo ~ 50 Mo

Pour terminer cette partie, nous allons comparer la méthode aux valeurs propres itérées
(VPI) avec celle de la matrice de transmission, sur une structure de laser a cascade quantique.
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F1G. 3.3 — Comparaison des énergies propres et fonctions d’onde obtenues par la méthode aux valeurs
propres itérées (VPI) et par la méthode de la matrice de transmission. Les paramétres de la structure de
bande de ce LCQ sont décrits dans la référence [56]. La densité électronique est Ny = 3,9 x 10 m~2, le
champ externe appliqué F' = 10 kV cm~! et § = 77 K. La structure est discrétisée en 457 pas de 1 A.
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A titre d’exemple, nous avons choisi la structure publiée par Sirtori et al. qui fonctionne & une
longueur d’onde de 9,4 um [56]|. Pour ce LCQ, nous avons opté pour un maillage spatial avec
Az =1 A, valeur qui permet d’obtenir une précision raisonnable sans entrainer de surcharge,
tant en temps de calcul qu’en place mémoire. Les figures 3.3(a) et 3.3(b) représentent les
fonctions d’onde et le potentiel obtenus par la méthode VPI d’une part, et la matrice de
transmission d’autre part. Les valeurs des énergies propres correspondantes sont données dans
le tableau 3.1. Les valeurs obtenues par la méthode de la matrice de transmission correspondent
aux pics de transmission représentés par la figure 3.3(c). On constate un accord raisonnable
entre les deux méthodes pour la plupart des énergies propres E,,. L'accord entre les fonctions
d’onde n’est pas exactement réalisé car les deux méthodes utilisent des conditions aux limites
différentes.

Afin d’aller un peu plus loin dans la comparaison, nous donnons au tableau 3.2 quelques
éléments des performances informatiques pour les deux méthodes, qui mettent en évidence
la relative lenteur de la méthode de la matrice de transmission par rapport a la méthode
VPI. En effet, 'inconvénient majeur de la méthode de la matrice de transmission est lié au
comportement des termes exp[tik,(E)Az|, ou k,(E) peut étre complexe (typiquement dans
les barriéres). D’autre part, 'erreur induite par ce type de terme est difficilement controlable
et une légére variation d’énergie peut conduire & « rater » la fenétre de transparence d’une
énergie liée. En outre, comme la matrice de transmission est complexe, le stockage mémoire
est beaucoup plus conséquent. Par ailleurs, on peut rencontrer des difficultés numériques a
évaluer certains éléments de la matrice de transmission pour certaines énergies. L'inconvénient
de travailler avec des vecteurs d’onde complexes s’atténue lorsqu’on cherche les énergies propres
quasi-liées ou itinérantes au—dessus de la structure. Dans ce cas, la méthode de la matrice de
transmission semble tout aussi efficace que la méthode aux VPI.

En conséquence, compte tenu de la vitesse d’exécution et de la précision obtenue, la ré-
solution auto—cohérente des équations de BenDaniel-Duke et de Poisson sera menée par la
méthode aux valeurs propres itérées dans la suite de ce travail.

3.2 Traitement des mécanismes d’interaction dans la méthode
de Monte Carlo

Les probabilités d’interaction sont l'ingrédient indispensable de toute simulation de Monte
Carlo. Ce sont elles qui régissent les phénoménes de transport dans les composants et qui, en
général, fixent les performances.® Sil'on veut décrire de maniére fine le transport et I’ensemble
des phénoménes physiques sous—jacents, un nombre important de mécanismes d’interaction
doit étre considéré. Dans cette section, nous précisons le formalisme utilisé pour le calcul des
probabilités d’interaction. Nous verrons comment les interactions sont calculées & partir des
fonctions d’onde et des relations de dispersion. Nous préciserons le déroulement d’un processus
d’interaction dans la simulation de Monte Carlo. Nous énumérerons ensuite les différentes

5Qu’on songe ici & la formule simplifiée, mais parlante, donnant la mobilité ; (3 ne pas confondre avec
lindice de sous—bande) :

ou 7 est le temps de libre parcours moyen de ’électron, c’est—a—dire le temps moyen entre deux interactions.
Plus ce temps est grand, i.e., moins il y a de collisions, plus la mobilité et donc la vitesse des porteurs est
grande.
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interactions incluses dans la simulation, les améliorations effectuées ainsi que les références
des travaux explicitant leur modélisation.

3.2.1 Formalisme utilisé

On suppose les taux d’interactions indépendants du champ électrique appliqué. On se place
dans ’hypothése de la régle d’or de Fermi et de I'approximation de Born. Dans ce cadre, la
densité de probabilité A}, (K) de transition par unité de temps d¢ de 'état |uK) vers l'état
|vK'), par I'intermédiaire du mécanisme de collision indicé par 7, a pour expression [87] :

n
N (K) = S50

= 2P S Vi (1)K [ 5 B (K) — B (K [hw(a)l), (3.24)
K

ou Vint(r) est le potentiel perturbateur caractérisant le mécanisme d’interaction considéré
(I’indice 7 sera volontairement omis par la suite) et le terme « Dirac » J traduit la conservation
de I’énergie totale de 1’électron. L’interaction peut ainsi étre élastique ou inélastique et, dans
ce dernier cas, un quantum d’énergie est échangé avec le réseau cristallin. C’est pour cette
raison que 'on fait apparaitre I’échange possible d'un phonon d’énergie fiw(q), oi q est le
vecteur d’onde du phonon échangé (voir paragraphe 3.2.2).

Calcul des éléments de matrice du potentiel perturbateur

La non—parabolicité intervient doublement dans cette expression : (i) par la densité d’états
~,(K') lors de lintégration sur tous les états finaux possibles K’; (ii) par 'intermédiaire
de ’élément de matrice du potentiel perturbateur Vip(r) et du recouvrement des fonctions
de Bloch des différentes bandes de conduction et de valence. Dans la référence [171], il a
été montré qu’il était possible,” moyennant certaines approximations, de trouver un terme
homologue au facteur de recouvrement de Bloch des probabilités intervenants pour le transport
tridimensionnel (voir la thése de A. Kaszynski [190]). L’élément de matrice s’écrit alors :

(K | Ving () [VK) [* = [ My, (Q)G (K, K), (3.25)

ot Q = K — K’ est le vecteur d’onde échangé et M, (Q) est I’élément de matrice du recou-
vrement spatial du potentiel perturbateur selon (OZ%), qui ne fait intervenir que les fonctions
d’onde ¢, (2), v (2) et la transformée de Fourier du potentiel perturbateur Ving(Q, 2) :

—+00

M,(Q) = / ()6 (2)Vimt (Q. 2)d, (3.26)

—00

ol ¢} () est le complexe conjugué de ¢, (z). Le terme G,,,, (K, K') est le facteur de recouvrement
des fonctions de Bloch u,,k(r) des différentes bandes. Ce facteur fait intervenir les énergies
E,(K), E,(K') et I'angle  de déviation, i.e., § = (ﬁ) [171]. Nous verrons dans les
paragraphes qui suivent comment notre simulateur le traite.

Les interactions sont calculées pour tous les types de transitions |uK) — |[vK'). C’est
pourquoi le nombre de transitions augmente avec stb, ol Ngp est le nombre de sous—bandes

"L’hypothése principale sous—jacente 3 ce calcul est la séparation de la dépendance en K et en z des fonctions
d’onde ¢,k (z) [171,178].
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considérées. Ainsi, la tabulation de toutes les interactions requiert un nombre d’opérations
évoluant selon :

Nopérations X Ns2b X N}Q(a (3'27)

ol Nk est le nombre de mailles de I'espace des phases nécessaires au calcul des probabilités
d’interaction. En discrétisant raisonnablement les différentes grandeurs, on atteint rapidement
un nombre d’opérations excessivement grand, voire prohibitif, de 'ordre de 103-10%. Nous ver-
rons, dans la suite de ce mémoire, que le calcul des probabilités d’interaction est en fait encore
plus onéreux en terme de ressources informatiques car la probabilité d’interaction mutuelle
électron—électron induit des calculs augmentant en Ns4b.

Nous allons maintenant aborder le traitement des interactions par 1’algorithme de Monte
Carlo.

Choix du mécanisme d’interaction

Durant l'intervalle de temps [t;;¢; + At], on considére un électron dans l'état |uK). A
l'issue de la phase de vol libre, on évalue la quantité I',(K) définie par :

T(K) =) A7 (K)At. (3.28)
n,w

On choisit le pas At de maniére & ce que I',(K) < 1. Puis on effectue le tirage aléatoire
d’un nombre 7 uniformément distribué entre 0 et 1. Si r > I',(K), Iélectron ne subit pas
d’interaction. Dans le cas contraire, il y a interaction, et 1’algorithme va déterminer la nature
de l'interaction (indice 1) et I’état final K’ de la particule. Lorsque I',(K) dépasse un certain
seuil, une procédure automatique de réduction dichotomique du pas de temps est enclenchée.
Pour étre plus précis, le vol libre précédent est repris avec un pas de temps divisé par deux :
At — At/2. La procédure est répétée un certain nombre de fois p, tant que la somme (3.28)
reste supérieure au seuil fixé. Ensuite, on compléte le pas de temps avec un nouveau vol libre
sur la fraction de pas temps restant & traiter.

)\ul(K)At )\HQ(K)At Aus(K)At )\W(K)At FM(K)

L L L L1 4 L o _ __ L I
I 1 1 | p— 7N 1 1 1
0 T 1

F1G. 3.4 — Détermination du type de la probabilité par tirage d'un nombre aléatoire r uniformément distribué
entre 0 et 1. Si r appartient a l'intervalle [I',,(K); 1] alors le vol libre n’est pas interrompu par une collision.

Ensuite, la nature de I'interaction est déterminée par une méthode cumulative : les probabi-
lités A\l (K) sont rangées comme le montre la figure 3.4. Le nombre aléatoire r précédemment
utilisé permet alors de spécifier le mécanisme d’interaction tiré selon 'intervalle dans lequel il
se situe. Une fois connu le mécanisme d’interaction et la sous-bande d’arrivée v, on détermine
le module K’ du vecteur d’onde final par la loi de conservation de I’énergie.

Pour terminer le traitement des interactions dans les simulations de Monte Carlo, nous
devons finir de déterminer ’angle 3 de déviation, ce qui va étre décrit au paragraphe suivant.
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Chapitre 3. Généralités sur le simulateur Monte Carlo

Détermination de ’angle de déviation g = (Iﬁ)

En tenant compte de la conservation de ’énergie, la probabilité A, (K) peut se mettre

sous la forme :
27

A (K) = ; P (4)ds, (3.29)

ol P (B) est la distribution de 'angle de déviation. L’angle de déviation (3 doit suivre la
distribution normalisée, ce qui revient & résoudre :

3
/ Puv(Bo)dBo
r = 0

= 4o , (3.30)

P;w (ﬁo)dﬂo

ol r est un nombre aléatoire uniformément distribué entre 0 et 1. Pour la majeure partie
des interactions, ’équation (3.30) n’a pas de solution analytique et on lui substitue alors une
méthode numérique dite technique de Von—Neumann [87].

Principe de Pauli et facteur de Bloch

Le principe d’exclusion de Pauli nécessite de calculer 1’équation (3.24) avec le « terme
bloquant » de I’état final [1 — f,(K’)]. Or la fonction de distribution f,(K’) est I’« inconnue »
de la simulation de Monte Carlo. On ne peut donc pas calculer exactement (3.24), & moins de
présupposer une certaine statistique, ou d’utiliser un calcul auto—cohérent des probabilités a
chaque pas de temps, procédure qui n’est pas envisageable de par la charge numérique qui en
découle.

Pour résoudre ce probléme, on utilise une technique de réjection. La méthode que nous
utilisons s’inspire des travaux pionniers effectués par Lugli et al. et Bosi et Jacoboni [191,192].
Le détail complet de la procédure peut étre trouvé dans les références [88,93,193-195|. Nous en
donnons ici seulement les grandes lignes. On suppose que le gaz électronique est non dégénéré,
c’est—a—dire que 1 — f,(K') ~ 1. Grace a cette hypothése, on peut évaluer I’équation (3.24)
sans postuler un type de distribution a priori. Lorsqu’une interaction est choisie et 1’état final
|[VK’) déterminé, on effectue une réjection sur le terme [1 — f,(K')]. Pour ce faire, tout au
long de la simulation, on enregistre le nombre d’électrons N,k dans chaque cellule de 'espace
des phases. On tire au hasard un nombre 7 selon une distribution uniforme entre 0 et 1. Le
nombre r est comparé au taux d’occupation 7,k de la cellule contenant ’état final, avec
Tk’ = NyK /Nmax, 00l Nmax est le nombre maximal de super—particules pouvant étre recu par
une maille de ’espace des phases. Si r < 7,k alors l'interaction est rejetée.

Le terme de Bloch G, (K,K’) est également traité par une méthode de réjection [171].
Ce facteur étant par construction inférieur a 1, a lissue de la transition |[pK) — |[vK'), on
évalue G, (K, K’) et l'interaction est rejetée si r > G, (K, K'), ou r est un nombre aléatoire
uniformément distribué entre 0 et 1.

3.2.2 Les interactions considérées

Dans cette sous—section, les différents mécanismes d’interaction inclus dans le modéle sont
énumérés. Nous essaierons, autant que faire se peut, de préciser les hypothéses permettant de
modéliser les diverses interactions.
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Interaction avec le réseau : les phonons

Les phonons sont des ondes vibrationnelles du réseau cristallin. Suivant la branche de
dispersion, on parle de phonon optique (hw(q) = hwy) ou acoustique (hw(q) = hvsq, oul vy est
la vitesse du son dans le matériau). Par ailleurs, si la vibration est créée par le déplacement de
deux ions voisins de charge opposée, la perturbation phononique est de nature électrostatique.
C’est ce qui se passe typiquement dans les matériaux semi—conducteurs polaires. Dans le cas du
phonon optique (respectivement acoustique), l'interaction est dite sur phonon optique polaire
(resp. piézoélectrique). S’il s’agit juste d'une déformation du potentiel du cristal, le phonon
est dit optique non polaire ou acoustique de déformation.

Nous reprenons la modélisation des phonons initiée dans les références [88,196], en modi-
fiant le calcul du facteur de recouvrement M, (Q), afin de substituer un traitement purement
numeérique aux approximations analytiques antérieures, qui ne sont plus pertinentes dans les
LCQ. Le lecteur intéressé par les expressions mathématiques de la probabilité d’interaction sur
phonon optique polaire consultera I’annexe A. Dans ce simulateur, nous incluons 'interaction
sur les phonons optiques polaires, optiques non—polaires et acoustiques. Un certain nombre
d’hypothéses ont été effectuées dans ce travail afin de garder une modélisation raisonnable de
I'interaction sur phonon, c¢’est—a—dire physiquement réaliste et n’induisant pas un temps calcul
prohibitif :

e On considére que l'interaction sur phonon n’est pas écrantée. Le probléme de ’écrantage
des phonons est épineux et a fait I’'objet de nombreux travaux [197,198|. En toute rigueur,
I'interaction sur phonon devrait étre écranté statiquement (c’est—a-dire en fonction du
vecteur d’onde échangé dans 'interaction). Dans certains cas, comme par exemple pour
l'interaction sur phonon acoustique,® 1'écrantage devrait étre également de nature dy-
namique (c’est—a—dire en fonction de I’énergie échangée). Cependant, I’écrantage dyna-
mique est une question trés compliquée qui dépasse le cadre de cette thése et que nous
ne traiterons pas ici.

e Du fait de la présence de nombreuses hétérojonctions, les modes de phonons sont quan-
tifiés et, par exemple, des modes de phonons dits d’interfaces apparaissent [200,201].
En fait, les atomes de chaque couche tendent & vibrer a la fréquence du matériau la
constituant. Cependant, ces modes ne seront pas pris en compte dans ce travail et
nous considérons uniquement l'interaction sur des modes de phonons en volume. Cette
approximation est relativement sévére, certains auteurs ayant démontré que l'approxi-
mation des modes de phonons en volume restait valable tant que la largeur des puits
restait supérieure a 40 A [202,203]. Elle permet néanmoins de considérablement limiter
le volume des calculs, ce qui est d’autant plus salutaire que le nombre de sous—bandes
est important [voir équation (3.27)].

e On considére que le phonon acoustique de déformation a une énergie négligeable compa-
rée a celle des électrons. L’interaction sur phonon acoustique est donc traitée de maniére
élastique. Cette approximation peut étre critique dans la mesure o1, & basse température,
les phonons acoustiques constituent en général I'unique moyen des électrons d’échanger
de I'énergie avec le réseau cristallin.

e On suppose que le bain de phonons est thermalisé et que la distribution de phonons suit

8Prenons le cas de figure d’une interaction intra-sous—-bande acoustique. Le vecteur d’onde échangé Q par
Pélectron est faible et la fréquence plasmon correspondante également car iw(Q) — 0. Or dans ce cas, Fischetti
et al. ont montré que ’énergie de phonon acoustique était supérieure a I’énergie de plasmon, rendant un calcul
dynamique nécessaire [199)].
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une statistique de Bose Einstein a la température de réseau Opeg :

(3.31)

Interaction avec les imperfections du réseau

Stricto sensu, un cristal parfait sans aucun défaut n’existe pas. De nombreuses imper-
fections résiduelles existent et vont interagir avec les porteurs. En général, elles dégradent
le transport et limitent les performances. Les interactions coulombiennes & distance sont de
celles—1a et sont majoritairement dues aux impuretés ionisées provenant du dopage des maté-
riaux semi—conducteurs. Cependant, la présence des impuretés est rendue nécessaire dans la
mesure oll elle permet d’augmenter les densités mises en jeu. La modélisation des interactions
coulombiennes a fait I’objet d'une étude théorique menée dans la thése de L. Baudry [88] et
c’est ce formalisme que nous reprenons dans ce travail.

D’autres imperfections existent dans les réseaux : (i) interaction d’alliage due a la substitu-
tion d’atomes dans les matériaux ternaire [204]; (ii) interaction sur agrégats; (iii) interaction
sur rugosité d’interface; etc. L’interaction sur rugosité d’interface provient de la non planéité
dans la direction transverse des interfaces des différentes hétérojonctions [205]. Elle est rela-
tivement délicate & modéliser car elle requiert un certain nombre de paramétres (distribution
des défauts d’interfaces, longueur de rugosité ...) qu’il est difficile d’estimer. Ces paramétres
varient d’un composant a 'autre et & I'intérieur méme des structures, car elles dépendent des
conditions de I’épitaxie. Il est ainsi peu aisé de décrire de maniére globale la rugosité d’inter-
face par des paramétres autres que phénoménologiques. C’est pour cette raison que, dans ce
travail, seules 'interaction sur impuretés ionisées et l'interaction d’alliage seront incluses.

Interaction entre porteurs

De méme que pour 'interaction avec les impuretés, 1’origine des collisions entre porteurs
est la force d’attraction (électron—trou) ou de répulsion (électron—électron, trou—trou) cou-
lombienne. Ce mécanisme est essentiel pour déterminer les propriétés du gaz électronique et
est d’autant plus important que la température et la densité électronique sont grandes. La
modélisation de cette interaction ainsi que de 1’écrantage multi-sous—bandes fait 1'objet des
prochains chapitres.

3.3 Principe de la méthode de périodisation

Dans cette section, nous détaillons la procédure de détermination des états électroniques
dans les lasers & cascade quantique. Nous nous intéressons successivement a 1’adaptation né-
cessaire de la résolution des équations de Schrédinger et Poisson et & celle effectuée sur la
simulation de Monte Carlo.

3.3.1 Détermination des états électroniques en tenant compte de la pério-
dicité

Le principe méme de la détermination des énergies propres en tenant compte de la non—

parabolicité reste inchangé et identique & celle exposée au début de ce chapitre. Néanmoins,
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apres chaque itération Schrodinger /Poisson, on procéde & une étape de périodisation des états
électroniques.

Dans un premier temps, il est nécessaire de définir précisément la période D de la structure
LCQ.? Ensuite, on fait I’hypothése que la structure est composée d’une infinité de périodes,
méme si on n’étudie qu'un nombre reduit d’étages (noté 2p + 1). L’objectif fixé est la déter-
mination des états électroniques dans 1’étage dit central (voir figure 3.5) en tenant compte du
couplage avec les états adjacents, qui peuvent étre les étages voisins immédiats ou des étages
plus lointains, tout dépend du degré de complexité souhaité. On résout alors les équations de
Schrodinger et Poisson sur les 2p + 1 étages, 'indice j numérotant les étages. Voila comment
l’algorithme procede [206] :

Etage j = —1 Etage j =0 Etage j = +1
Etage central

v-1,0(2)

Période D

F1G. 3.5 — Représentation schématique de la périodisation des états électroniques localisés dans I'étage
central afin de déterminer ceux des étages adjacents (dans cet exemple 2p + 1 = 3).

1. On détermine les énergies propres et les fonctions d’onde sur la structure compléte, i.e.,
sur les 2p 4+ 1 étages, & 'aide de la méthode aux valeurs propres itérées exposée a la
sous—section 3.1.2;

2. On affecte chaque fonction d’onde ¢, (z) & un étage j selon le maximum de probabilité de
présence |, (2)|? par étage, sachant que la fonction d’onde est normalisée sur I’ensemble
des 2p + 1 étages;

3. Les fonctions d’ondes et les énergies propres des étages adjacents sont obtenues par pé-
riodisation des sous—bandes se trouvant dans 1’étage central, c’est—a—dire en les décalant

9Qui peut étre la période élémentaire de la structure, c’est-a-dire la plus petite séquence de couches
épitaxiales permettant de reconstituer le laser & cascade quantique ou toute période multiple de celle—ci.
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en énergie et en position (avec les notations de la figure 3.5) :
Ej»” = EB - ]A7
piv(z) = ¢h(z—iD), (3.32)

oit A est la « chute de potentiel » par étage et EU (respectivement ¢! (z)) 1'énergie
propre (respectivement la fonction d’onde) de la v—iéme sous-bande de 1’étage central ;

4. L’équation de Poisson est résolue sur 1’étage central en supposant qu’il y a conservation
de la charge électronique dans chaque étage. Ceci permet de définir convenablement un
niveau de Fermi local propre & chaque étage. Aprés évaluation des différents critéres
de convergence (voir sous—section 3.1.2), on recommence, si nécessaire, une nouvelle
résolution de 1’équation de Schrédinger (étape 1).

\Ns

\ Norme perdue

FIG. 3.6 — Exemple d'une fonction d'onde ¢;—; () obtenue par périodisation, mais ayant « perdu » de
la norme de par le décalage d'un étage.

Apreés décalage, les fonctions d’onde sont tronquées de la partie sortant de la zone de calcul
(voir figure 3.6). Cela peut conduire & des problémes, ne serait—ce que parce que leur norme est
inférieure & 1. Dans la pratique, nous corrigeons les différents coefficients pour tenir compte
de la périodicité (comme par exemple les quantités (a), ).

3.3.2 Transport dans les structures périodiques

Dans les lasers & cascade quantique, le transport des électrons repose sur une succession
d’interactions inter-sous—bandes afin de passer d’étage en étage. Cette circulation des électrons
est & l'origine d'un courant perpendiculaire'® de nature purement quantique. Dans cette partie,
nous allons décrire la méthode que nous avons utilisée et qui s’inspire de celle de Iotti et
al. [206].

On rappelle que le second membre de ’équation de Boltzmann fait intervenir un terme de
couplage avec le Hamiltonien ﬂcont des contacts [104,105] :

i » _ ( 4Pup
h[puuchont] = < dr )Cont . (333)

0Bn toute rigueur nous devrions parler d’une densité de courant surfacique, mais par raccourci nous em-
ploierons fréquemment le terme de courant.
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Ce terme décrit en quelque sorte l'injection et I’extraction des électrons dans le composant et
donc le courant perpendiculaire le traversant.!!
uniquement au cas d'un étage quelconque, pris si I’on peut ainsi dire, au « milieu » du LCQ
et suffisamment éloigné des deux contacts afin que leur influence puisse étre négligée. Seuls
les étages adjacents sont donc pris en compte de la facon suivante. Dans la simulation de
Monte Carlo, on considére toutes les interactions & partir de I’étage central, qu’elles soient
intra— ou inter—étages. Lorsqu’un électron dans la sous—bande p subit une interaction inter—
étage |7 = 0,uK) — |4, W' K'), c’est-a-dire qui l'affecterait & une sous-bande p’ d’un étage
adjacent, dans ce cas, I’électron est réintroduit dans la sous-bande correspondante!? de I’étage
central. De plus, on enregistre les événements inter—étages afin d’évaluer le courant J. Ainsi,
par exemple, on décompte une charge élémentaire —e lorsqu’une transition j =0 — j =1 a
lieu.

Dans ce travail, nous nous sommes intéressés

Conclusion

Nous avons vu dans ce chapitre comment obtenir les états électroniques dans les hétéro-
structures & multi—puits quantiques par le formalisme de la fonction enveloppe. Le modéle
présenté est trés général et peut étre utilisé pour calculer les énergies propres et les fonc-
tions d’onde dans des hétérostructures basées sur des systémes de matériaux différents. En
particulier, il est tout & fait adapté aux matériaux & bandes fortement non—paraboliques.

Nous avons également exposé le calcul des probabilités de transition entre sous—bandes
pour de nombreux mécanismes d’interaction. La détermination de I’état final aprés interaction
dans la simulation de Monte Carlo, en tenant compte du principe de Pauli et des facteurs de
Bloch, a été également expliquée. Nous avons opté pour un calcul totalement numérique de
la probabilité sur phonon optique polaire, mécanisme d’interaction d’une importance cruciale
dans le fonctionnement de nombreux lasers & cascade quantique, comme nous avons pu le voir
au chapitre 1.

Enfin, nous avons conclu ce chapitre en expliquant les modifications apportées & la méthode
de détermination des états électroniques et & la simulation de Monte Carlo, afin de modéliser
convenablement les structures périodiques comme les LCQ.

Nous allons maintenant aborder la modélisation d’'un autre mécanisme d’interaction trés
important dans les LCQ, surtout lorsque les sous—bandes sont trés resserrées en énergie :
I'interaction électron—électron.

"' Mentionnons ici que I’équation Maitresse de Pauli peut violer la continuité du courant mais ce probléme
dépasse de trés loin le cadre de ce travail. Le lecteur intéressé par ces discussions est invité & consulter les
travaux de M. V. Fischetti [94,95] et W. R. Frensley [103].

12(est—a-dire la sous-bande p” de I’étage central dont 4’ est la réplique par périodisation.
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Chapitre 4

Traitement de 'interaction
électron—électron par la méthode de
Monte Carlo

Introduction

Dans la section 4.1, nous rappelons la formule de la probabilité d’interaction électron—
électron pour un gaz électronique bidimensionnel. Pour limiter la charge informatique, la
non—parabolicité n’a pas été prise en compte dans nos calculs. Dans la section 4.2, nous
présentons la mise en ceuvre de cette interaction dans le cadre d’un simulateur de Monte
Carlo. A cet effet, il nous a semblé pertinent de présenter, dans un premier temps, un état de
I'art des méthodes de la littérature, puis d’expliciter les spécificités de notre approche. Nous
présentons ensuite 1’algorithme de Monte Carlo que nous avons développé et qui repose sur
des techniques de majoration/réjection.

4.1 Probabilité d’interaction électron—électron pour un gaz bi-
dimensionnel
4.1.1 Equation de Boltzmann

L’équation de Boltzmann, en tenant compte de I'interaction électron—électron a deux corps,
sécrit! [208] :

) ST AR~ £~ M K) £~ 1K)}
k
+ Y {fE)FE)ACK, p — k)1 - F(K)][L - f(p)]
k'.p,p’
— &) fP )Xk p—K,p )1 - K] - f(p)]}, (4.1)

! Afin d’alléger Dlécriture, les indices de sous—bande et de dégénérescence de spin sont omis, ainsi que la
dépendance de la fonction de distribution f des variables de position r et de temps ¢t. De méme, le terme di
au champ paralléle, —e/hE - Vi f(k), ne figure pas, car nous étudions le transport perpendiculaire.
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E, Ey
K K
(a) Transition A\puuo. (b) Transition A\,u 0.
E E

(c) Transition Auvwp. (d) Transition Auuvw.

F1G. 4.1 — Différentes « classes » de transitions par interaction coulombienne mutuelle mettant en jeu
uniquement deux sous—bandes v et p. Compte tenu de l'indiscernabilité des particules, les cas (b) et (c)
représentent la méme situation. D'aprés [207] : S.-C. Lee et al., Phys. Rev. B, 59(24), p. 15796 (1999).
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4.1. Probabilité d’interaction électron—électron pour un gaz bidimensionnel

ou \¢(k,p — k’,p’) est la densité de probabilité par unité de temps d’interaction électron—
électron des états initiaux (k, p) aux états finaux (k’, p’).

Dans le cas des hétérostructures et des gaz électroniques bidimensionnels, le vecteur d’onde
|k) s’écrit en fait |uK) et la probabilité d’interaction met en jeu quatre sous—bandes. Parmi
toutes les possibilités pour ce quadruplet de sous-bandes, on distingue quatre grands types
d’interactions électron—électron lorsque deux sous—bandes sont uniquement mises en jeu. Elles
ont été schématisées par la figure 4.1 :

e Les transitions ne conduisant pas & une variation du nombre de particules par sous—
bande [représentées par les figures 4.1(a), 4.1(b) et 4.1(c)]. La transition « intra-sous—
bande pure » de la figure 4.1(a) a pour effet de répartir I’énergie a l'intérieur de la
sous—bande entre les deux électrons. Les transitions entre sous—bandes [figures 4.1(b) et
4.1(c)| induisent quant & elles un échange possible d’énergie entre les deux sous—bandes;;

e La transition représentée par la figure 4.1(d) montre un exemple contribuant & une
variation de la population des sous-bandes;

Les interactions de la figure 4.1 sont généralement les plus fréquentes. Ensuite, il y a toutes les
autres possibilités, mettant en jeu plus de deux sous—bandes. De ce point de vue, 'interaction
électron—électron est trés riche car de nombreuses combinaisons sont possibles. En contrepartie,
I'interprétation des résultats est trés délicate a mener.

Le but de cette partie est, dans un premier temps, de présenter les hypothéses permettant
d’obtenir le taux de transition par interaction électron—électron. Ensuite, nous expliquerons
comment 'inclure dans notre simulateur de Monte Carlo et les spécificités de ce mécanisme
d’interaction.

4.1.2 Probabilité d’interaction

Nous nous placons dans les mémes hypothéses que pour les autres mécanismes d’interac-
tion, c’est—a—dire dans 1’approzimation de Born, et nous utilisons la régle d’or de Fermi. La
simplification majeure de cette partie est que les bandes sont considérées comme paraboliques.
Cette hypothése est commode car elle permet d’obtenir une formulation analytique de la loi
de conservation de 1’énergie et de limiter la charge informatique. En pratique, elle se révéle ac-
ceptable pour le systéme de matériaux GaAs/AlGaAs a faible coefficient de non—parabolicité,
mais plus délicate & justifier pour les matériaux a base d’antimoniures par exemple. C’est
pourquoi nous verrons dans ’annexe F une méthode numérique permettant de prendre en
compte la densité d’états de bandes non—paraboliques.

Dans ce travail, les effets de correction induits par le caractére répulsif de l'interaction
électron—électron ne seront pas inclus [209]. Pour fixer les notations, on considére un électron
principal dans 1'état initial |pK) d’énergie E,(K), subissant une interaction coulombienne avec
un électron partenair62 |vP). Les états finaux pour ces deux électrons sont, respectivement,
|W/'K') et |v'P’). La figure 4.2 résume les notations adoptées tout au long de ce chapitre et du
mémoire.

Selon la méme démarche que pour les autres mécanismes d’interaction, I’élément de matrice
du potentiel perturbateur coulombien |(K, i, P, Z/HA/e/e(r —1)|V, P, i/, K')| est calculé par la
régle d’or de Fermi. Le potentiel coulombien dépend de la distance |r — r’| entre les deux

2Cette distinction entre les deux électrons est indue car contraire au principe d’indiscernabilité des particules
dont l'origine est d’ordre purement quantique. Mais force est de constater qu’elle facilite la discussion. Nous y
reviendrons dans ce chapitre quand nous aborderons le terme d’échange de spin.
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|MK Tl\eprmmpalel ‘ ,K,>

Particule partenaire IT

<
N

Fi1G. 4.2 — Notations utilisées pour décrire I'interaction coulombienne électron—électron par le potentiel
coulombien V.. Le prime désigne I'état final.

particules :
N e2 1
Vese (r—r')=

 E— 4.2
ATkoky |t — 1| (42)
En sommant sur tous les états possibles |[vP) et [/P’) de l'électron partenaire, on montre
(voir annexe B) que la densité de probabilité de transition électron—électron |pK) — |u'K')
par unité de temps a pour expression [210] :

N 1) = 108 Any ) [ M@, (43

v, P

ot my est la masse effective, M,/ (Q, %, wq) I'élément de transition, 1) 'angle entre G =
P-Ket G =P —K'et hwg = E,(K)—E,/(K') 'énergie échangée par la particule principale.
La formule (4.3) différe du facteur d’unité (e?/2rok,.)? par rapport a la référence [210, équation
(5)]. Nous faisons figurer la variable wq pour rappeler, qu’en toute généralité, ’élément de
matrice de la transition est écranté dynamiquement. La conservation de 1’énergie et du moment
transverse s’écrit a ’aide des vecteurs d’onde relatifs G et G’ :

G?=G*+A), ., (4.4)
ot ’on a défini la différence d’énergie potentielle par :
am}
A,uuu 1= h—Ze(Eﬂ + FE, — Eu/ — EZ,/). (45)

A T'aide de 'équation (4.4), on peut exprimer le vecteur d’onde échangé Q uniquement avec
G. On part de sa définition :

Q- %(G —a), (4.62)

on injecte 'expression de G’ pour aboutir & :

1/2
Q_ 2G2 + A ]/

2G (G* + A/OWM U )1 cos (4.6Db)

pvp'v! T
L’équation (4.3) est non-linéaire car elle contient la fonction de distribution de I’électron
partenaire. Suivant la méthode de simulation utilisée, elle peut étre calculée différemment.
Dans la prochaine sous—section, nous allons voir comment la traiter par une méthode de
Monte Carlo.
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4.2. Mise en ceuvre de Uinteraction électron—électron dans le simulateur Monte Carlo

4.2 Mise en ceuvre de l'interaction électron—électron dans le
simulateur Monte Carlo

Le calcul de la probabilité électron—électron donnée par 1’équation (4.3) est rendu difficile
par le fait qu’elle fait intervenir la fonction de distribution de 1’électron partenaire, qui est,
rappelons le, I'inconnue de la simulation de Monte Carlo. En fait, la fonction de distribution
intervient doublement dans 'interaction inter—porteurs : (i) par la fonction de distribution
de D’électron partenaire f,(P); (ii) par I'intermédiaire du tenseur de polarisabilité, que nous
introduirons dans le prochain chapitre. Pour I'instant, nous allons uniquement nous concentrer
sur le probléme posé par le point (i).

Dans ce paragraphe, nous décrivons tout d’abord les méthodes usuellement utilisées dans la
littérature pour résoudre cette difficulté. Ensuite, nous précisons ’algorithme que nous avons
effectivement développé.

4.2.1 Meéthodes employées dans la littérature
Méthode analytique

S’inspirant des travaux de Takenaka et al. [211]|, Hess et al. ont calculé le taux d’in-
teraction électron—¢électron pour un régime d’électrons chauds [212]. IIs font ainsi I’hypo-
thése d’une distribution de Maxwell-Boltzmann?® dans 1’équation (4.3), c’est-a-dire f,(K) ~
exp{[Er — E,(K)]/(kpb,)}, ce qui leur permet de continuer le calcul analytiquement. Ce-
pendant, cette méthode n’est pas générale et peut conduire a des résultats erronés lorsque
la fonction de distribution s’écarte sensiblement de la distribution d’un gaz non—-dégénéré.
Cela peut étre typiquement le cas lorsque des densités électroniques élevées sont considérées.
En outre, il convient de définir avec soin la température électronique 6, employée pour dé-
finir la fonction Maxwellienne : doit—on utiliser la température de réseau? Une température
égale pour toutes les sous—bandes? Autant de questions que nous discuterons lorsque nous
aborderons le probléme de 1’écrantage hors d’équilibre dans un prochain chapitre.

Méthode auto—cohérente

La méthode de calcul des probabilités d’interaction inter—porteurs de maniére auto—cohérente
a été employée essentiellement dans les études des phénomeénes transitoires de relaxation de
porteurs photo—excités en volume [214]. Nous rappelons, tout d’abord, la fagon de calculer la
moyenne d’ensemble d’une grandeur £(K) :

N
(LK) =V / dPKL(K = %Z (4.7)

ou l'indice ¢ numérote les électrons et )V est le volume de normalisation qui peut se réduire a
une aire suivant la dimensionnalité p du gaz. Les probabilités d’interaction électron—électron
peuvent donc étre calculées & chaque pas de temps, en utilisant la distribution connue des

3Eventuellement on peut considérer une distribution Maxwellienne « déplacée » en définissant une vitesse
moyenne de dérive vp [213].
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porteurs partenaires au pas de temps précédent [163] :

* Ny 2
UL 1 § : 1 § P
Aup () = 4mh3 (2m)? v Ny 1/0 My (K, B )P “5)

ou N, est le nombre de particules dans la sous—bande v. Outre que le nombre de particules
simulées doit étre relativement grand, de maniére a représenter correctement la distribution
& tout instant, une telle implémentation n’est envisageable que dans un nombre limité de
situations tant les ressources informatiques sont sollicitées. Utilisée dans les systémes bidi-
mensionnels, cette méthode entraine un accroissement démesuré du temps de calcul lorsqu’on
considére plusieurs dizaines de sous—bandes. C’est la raison pour laquelle nous nous sommes
intéressés aux autres techniques basées sur des techniques de majoration/réjection.

Méthode de réjection

En 1988, Goodnick et al. [215], s’inspirant des travaux de Brunetti et al. [216], présentent
une méthode de réjection/majoration pour inclure Uinteraction électron—électron dans une
simulation Monte Carlo. Leur méthode repose sur le choix adéquat d’un majorant de I’équa-
tion (4.3) et l'utilisation d’une technique de réjection, afin de prendre en compte la fonction
de distribution de 1’électron partenaire réellement rencontrée. Ils cherchent un maximum du
terme | M, (Q,v)|? de Péquation (4.3) qui soit indépendant de P. Ainsi, la sommation de
fv(P) sur P est remplacée par la densité électronique de sous—bande n,, elle méme majorée par
la densité électronique totale N,. Pour obtenir le majorant de |M,,, ./ (Q,)|?, ils se placent
dans le cas simplifié ou seule la sous-bande fondamentale (notée I) contribue & I’écrantage du
gaz. L’élément de matrice du potentiel écranté s’écrit alors :

yecr ( ) — 62 FM#HM(Q) (4.9)
HIIH 2k0k, Q + StFim(Q)’
ou St est le facteur d’écran et F,,,(Q) le facteur de forme provenant du recouvrement

spatial des fonctions d’onde selon (O%). Ce terme étant majoré par 1, un majorant trivial de

léquation (4.9) est [215] :
2

e
vee < — 4.10
(@ < 5 (410)
d’ott le majorant pour l'interaction intra-sous-bande? :
* 4
A (K) < Ay = —e (4.11)

- 16h3K2K2527 %

Pour les interactions inter-sous-bandes A, (K), Goodnick et al. proposent une formule simi-
laire. Cependant, ce choix de majorants n’est pas général et se révéle peu pratique pour trois
raisons : (i) il dépend d’une formulation de ’écrantage et n’est pas adapté a ’écrantage multi-
sous—bandes ; (ii) il néglige la symétrisation du potentiel due & 'indiscernabilité des électrons
dans la collision ; (iii) certaines majorations se révélent trés larges (on pense ici par exemple a
Vv, n, < Ny pour les sous—bandes trés peu peuplées) et peuvent induire des temps de calcul
prohibitifs.

Pour toutes ces raisons, nous présentons, dans le paragraphe 4.2.3, la méthode que nous
avons développée afin d’améliorer la majoration ci—dessus. Mais avant cela, nous introduisons
le lecteur & l'interaction électron—électron d’échange due aux spins 1/2 des particules.

4L’équation (4.3) a été divisée par deux pour tenir compte des effets diis au spin (voir Pannexe B).
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4.2.2 Inclusion du terme d’interférence de spin
Interaction entre des fermions : terme d’« échange »

Dans la premiére partie de ce chapitre, nous avons uniquement considéré 1’élément de
matrice de l'interaction électron—électron pour des électrons de spins opposés, appelé terme
direct. Au contraire, I'interaction pour des électrons de méme spin comprend un terme direct
et un terme d’échange [179]. A cause de l'indiscernabilité des particules, on ne peut pas
distinguer les états finaux |/'K') et [v'P’) des électrons. Pour tenir compte de cet effet, on
montre que I’élément de matrice® de la transition électron—électron de 1'équation (4.3) s’écrit
(voir 'annexe B) [210,217-220] :

1
‘Muup’u’(Qa le W)|2 = 5 U :SL’M(Q: wd)’2 + ’ ;SL'#/(Q/, wechge)’2
- ;5;’1/(@) wd) /fy(jzr/u’(Q/a wechge)] ) (4-12)
ou I est l'élément de matrice du potentiel coulombien écranté et a la définition
N ;,SLV Q lgzl; d . d . 1 1 b 2 2 Q/ 1 d,ﬁ oy
suivante :
Q = K-P,
1

d’ott ) 12
Q = 3 [2G2 + A?w#,,/ +2G (G* + Agwll,,)lﬂ cos 74 . (4.14)

Le terme Awechge est I’énergie d’échange, défini par I’expression suivante :
hwechge = EM(K) - EV’(P/)~ (4'15)

L’élément de matrice donné par ’équation (4.12) est constitué de trois contributions. Les deux
éléments de matrice |V (Q)]? et Vi, (Q')]? sont appelés terme direct et d’échange, et
notés |Mgy|?, |Mechge|2 respectivement. Le troisiéme terme Mg X Mechge est le terme d’inter-
férences di a I’anti-symétrisation des fonctions d’onde. Voyons maintenant quelle peut étre
I'influence de ce terme sur le taux d’interaction électron—électron.

Importance du terme d’échange

On trouve dans la littérature quelques références [215,221-224] traitant de Deffet de 'anti-
symétrisation des fonctions d’onde sur la probabilité d’interaction électron—électron. Dans le
cadre du transport en volume, Snoke [221] a montré que le terme d’échange MgMechge était
négligeable dans le cas d’un écrantage faible (par exemple aux faibles densités).

Dans le cadre d’un gaz électronique bidimensionnel, le probléme est beaucoup plus com-
plexe. Goodnick et al. [215], en multipliant le taux d’interaction par un facteur 1/2, consi-
dérent en fait que |My|?, |]\/.I'echge|2 et Mg X Mechge sont du méme ordre de grandeur et qu’il
suffit de prendre en compte seulement le terme |Mgy|?. Kalna et Mogko [224] ont validé cette
approximation en vérifiant numériquement que, dans le cas ot p' = v/, les trois termes de

SDans cette écriture doit intervenir, en toute généralité, les termes de recouvrement des fonctions de Bloch
directs G, (K, K'), G,/ (P,P’) et ceux du type échange en facteurs multiplicatifs des potentiels écrantés
correspondants. Ces termes sont ici négligés.
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léquation (4.12) sont du méme ordre de grandeur. Si cette approximation reste valable pour
quelques cas précis, elle est impossible & généraliser, dans un composant multi-sous—bandes, &
toutes les transitions électron—¢lectron, si ce n’est de maniére indue. Selon les indices pu, v, p
et v/, le terme direct peut étre du type inter-sous—bandes alors que le terme d’échange est de
type double intra-sous—bandes : c’est le cas par exemple pour I’élément de matrice Mioo1.

En outre, le comportement du terme d’échange est fortement influencé par la valeur de G
et donc des vecteurs Q, Q’, qui peuvent étre radicalement différents. A déviations élevées, il a
été montré que l'effet du terme d’échange est peu important [209]. Par contre, le comportement
en () — 0 de I'élément de matrice symétrisé est difficile & prévoir, tous les facteurs de forme
n’ayant pas les mémes limites en @ — 0. Ainsi, I'influence du terme d’échange reste délicate
& cerner dans le cas général, du fait du grand nombre de sous—bandes et de cas possibles.

A titre illustratif, nous avons tracé sur la figure 4.3 I’élément de matrice Mj215 en fonction
du vecteur d’onde G = |P — K] et de 1. L’objectif de cette figure est simplement de mettre
en évidence la complexité du terme d’échange.

4.2.3 Inclusion de ’'interaction électron—électron dans la simulation Monte
Carlo

Dans cette sous—section, nous allons décrire la méthode que nous avons développée. Aprés
avoir présenté le choix d’un majorant de la probabilité d’interaction électron—électron, nous
expliciterons ’algorithme du simulateur Monte Carlo et la détermination des états finaux a
I’aide de techniques de réjection.

Calcul d’un majorant de la probabilité d’interaction
Nous prenons comme majorant de la probabilité électron—électron l’expression suivante :

AL = e S 2 (4.16)
up' T oR3 Mty - .
v,V

I3

ou Miw,y, est le maximum® du potentiel écranté défini par I’équation (4.12) et la densité
électronique n, est donnée par ’équation (3.18a). Dans des conditions de transport hors
d’équilibre, la densité électronique n, évolue. Pour régler ce probléme, elle peut étre majorée
par la densité électronique totale N,;. Cependant, le majorant ainsi obtenu est trés grand
et conduit a de trop nombreuses réjections, coliteuses en temps de calcul. Il nous a semblé
plus judicieux de réactualiser les majorants A,/ en cours de simulation. Nous reviendrons au
paragraphe 5.4 sur 'algorithme correspondant.

La probabilité électron—électron est insérée dans le simulateur Monte Carlo décrit au cha-
pitre 3 de maniére semblable aux autres mécanismes d’interaction (voir figure 4.4).

Notons pour finir que la probabilité réellement utilisée dans le programme est en fait la
moitié de celle de ’équation (4.16). En effet, Mosko et al. ont montré qu’on surestimait la
probabilité d’un facteur deux, si on ne procédait pas de la sorte dans une simulation de Monte

Si V,,u0 est le maximum de 'élément de matrice |Viour. |, alors on peut prendre comme maximum de

l'élément de transition symétrisé |M,,, /.’ |2

2 1 2 2
My.uy.’y’ = 5 [V,uu,u/u’ —+ VW/VIH/ —+ |VNVM/V/VNVV’H’|] .
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|Mi212(G,%)|? (unité arb.)

10-16 -

10 |

10-18 o

10-19 o

10—20 o

10

2.10

G (m

(a) Element de matrice

Goodnick et al. [215]).

|Mi1212(G,4)|? (unité arb.)

(b) Elément de matrice Mi212 donné par I'équation (4.12).

ont été réalisés dans un puits de GaAs de 300 A, pour une dens

F1G. 4.3 — Tracé de I'élément de matrice |Mi212(G, )
une température 0

77 K. On suppose que seule la sous—bande fondamentale écrante les interactions

coulombiennes et on considére la polarisabilité en Q — 0.
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XB(K)  AB(K)  AB(K) ATE NS A

1 1 1 L o e e - o 1 N2

I I I I I I I N\ 1
T

0

F1G. 4.4 — Détermination de la nature de l'interaction d’un électron dans I'état |uK) par I'intermédiaire
du tirage aléatoire d'un nombre 7. L'inclusion des majorants de la probabilité électron—électron A, se fait
de maniére similaire aux autres probabilités (I'exposant op signifie Optique Polaire). La multiplication de
chacune des probabilités par le pas de temps At n’est pas figurée par souci de clarté.

Carlo [213]. La raison en est que, ’électron partenaire dans la collision subit également une
interaction électron—électron selon le majorant A, le facteur 1/2 supplémentaire permettant
alors d’éviter un « double comptage » des interactions.

Présentation de ’algorithme de Monte Carlo de ’interaction électron—électron

Procédons & I’« expérience par la pensée » d’une interaction électron—électron et voyons
comment elle est mise en ceuvre dans une simulation de Monte Carlo.

Imaginons donc que le programme ait tiré une interaction électron—électron pour une
particule dans l'¢tat |uK) et d’énergie E,(K) suivant le taux A, donné précédemment. A
ce stade, nous connaissons donc la sous—bande finale 1’ de 1’électron principal. Il reste donc &
déterminer son vecteur d’onde final K’ et I’angle de déviation 3 = (I?,E/) Il reste aussi et
surtout & déterminer 1’électron partenaire dans la collision, son état initial |[vP) et final |v/P’).
Voici alors I’enchainement de ’algorithme :

1. L’électron principal subit l'effet du champ E durant la phase de vol libre, ce qui conduit
4 modifier son vecteur d’onde selon :

AK = —%EAt. (4.17)

Ainsi, méme si 'interaction électron—électron est refusée, cette translation dans ’espace
des K modifiera son énergie, sa vitesse et sa position. Cette phase n’a pas lieu dans les
lasers a cascade quantique, car le transport s’y fait dans la direction perpendiculaire.

2. On tire au hasard l’électron partenaire dans l’ensemble des particules représentatives
du gaz d’électrons. Ce tirage aléatoire permet en fait de simuler la fonction de distribu-
tion de la particule partenaire f,(P) intervenant dans la probabilité électron—électron
[Eq. (4.3)];

3. L’état initial |v,P) de D’électron partenaire étant connu, on détermine la sous—bande
finale v/ de cet électron, a I’aide d’un tirage aléatoire selon le « poids » relatif de chaque
terme Mfwﬂ,y, dans la somme (4.16). Ensuite, on évalue la quantité G* + Agwl,j,. Si
ce terme est négatif alors l'interaction est refusée. Cette vérification correspond & la
conservation de ’énergie et du moment.

4. On détermine @, Q' a I’aide des formules (4.6b) et (4.14). Ensuite, on tire de maniére

aléatoire un angle ¢ = (CT,E’) uniformément entre 0 et 27. On procéde alors & la
réjection sur lintégrande |M,,,,/(Q,Q')|> que nous avons majoré par M;QLI//L/I/" Pour
cela, on tire un nombre aléatoire r uniformément distribué entre 0 et 1. La probabilité
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est rejetée’ si la condition suivante n’est pas vérifiée :

rX M2 < My (Q, Q). (4.18)

5. Supposons que le probabilité soit acceptée. En utilisant la loi de conservation de I’énergie
[équation (4.4)] et ’angle 1), on détermine le vecteur d’onde relatif G’. De la, on utilise
les deux relations vectorielles suivantes pour déterminer les vecteurs d’onde finaux des
deux électrons :

K'=(K+P-G)/2, (4.19a)
P =G +K. (4.19b)

Ces deux équations nous permettent également de déterminer les angles de déviations
des deux électrons 3 et '

6. On déduit de K’, P’, les énergies finales pour les deux électrons E,/(K') et E,/(P’). Ces
variations d’énergie induisent une modification de la vitesse et de la position paralléle,
méme si ces données ne sont pas utilisées dans le cas du transport perpendiculaire ;

7. Ayant la pleine connaissance des cases quantiques finales des deux électrons, on procéde
au principe d’exclusion de Pauli tel qu’il a déja été présenté au paragraphe 3.2.1 par
une méthode « type Lugli-Ferry » [192]. On rappelle que cette réjection correspond a
I’hypothése de non dégénérescence faite lors de I’évaluation de la probabilité : f,/(K') ~
0, fu(P") ~0.

La figure 4.5 résume ’algorithme qui vient d’étre décrit sous la forme d’un organigramme.

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons exposé ’algorithme permettant d’inclure 'interaction électron—
électron dans le simulateur Monte Carlo. Notre méthode, basée sur une technique de majora-
tion/réjection, améliore les algorithmes de la littérature car elle ne fait aucune hypothése sur
le modéle d’écrantage. En outre, elle permet d’inclure le terme d’échange dii aux spins des
électrons.

Dans le prochain chapitre, nous allons maintenant aborder un phénoméne, intimement lié
& l'interaction coulombienne, a savoir ’écrantage.

"Dans la littérature, 1’électron principal subit ce qui est communément dénommé par expression de self-
scattering, ou auto-interaction, c’est—a—dire pas d’interaction en fait.
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Chapitre 4. Traitement de I'interaction électron—électron par la méthode de Monte Carlo

Début de la simulation

Tabulation des majorants A,

el et

Electron partenaire dans 1’état |uK)
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N Effet du vol libre
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Tirage d’une probabilité électron-électron A,

Y

Choix aléatoire de ’électron partenaire |vP)

Y

Tirage aléatoire de la sous—bande v/ selon M

2

prp'v’
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0
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, <0

Y
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Tirage aléatoire de l'angle ¢ = ((T,a’ ) entre [0; 27]

*Sl r X Mil’ﬂ/l’/ < ’Muyu’y’(QvQ/)P

A Daide de G, G’ et 1, on détermine 3, 3’ et les vecteurs d’ondes finaux K’, P’
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> Calcul des énergies finales E,/(K), E,/(P’)
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Accroissements de la vitesse et la position pour les 2 électrons
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Vérification du principe de Pauli sur [1 — f/(K')] et [1 — f,/(P')]
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Enregistrement des états finaux

1

>

Electron |uK) suivant

¢

FiG. 4.5 — Organigramme de |'algorithme de I'interaction électron—électron dans la simulation de Monte
Carlo. Les cases marquées du symbole x sont propres au transport paralléle et ne sont pas effectuées dans
le cas du transport perpendiculaire dans les LCQ.
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Chapitre 5

Ecrantage bidimensionnel dans les
hétérostructures

Introduction

Dans ce chapitre, nous introduisons le lecteur a la théorie de ’écrantage dans les gaz élec-
troniques bidimensionnels. Nous procédons, tout d’abord, dans la section 5.1, & un rappel sur
la notion de fonction diélectrique. Ensuite, la théorie de ’écrantage pour un gaz électronique
bidimensionnel dans 'approximation de la phase aléatoire est exposée. Dans cette section,
nous justifions également 1’hypothése retenue d’écrantage statique. Dans la section 5.2, nous
présentons le calcul des éléments de matrice du potentiel nu. Leur évaluation peut—étre trés
pénalisante en temps calcul, c’est pourquoi nous proposons une méthode plus « économe »,
basée sur I'utilisation de séries de Fourier. Dans la section 5.3, nous passons en revue les diffé-
rents modéles de la littérature utilisés pour la polarisabilité, en nous attachant & bien en cerner
les hypothéses et les domaines d’application. Afin de modéliser les interactions coulombiennes
de maniére compléte, nous présentons, dans la section 5.4, le modéle d’écrantage multi-sous—
bandes que nous avons développé. Celui—ci est appliqué sur un premier « véhicule test » pour
valider les approximations retenues et le comparer aux modeéles usuels de la littérature. Enfin,
dans la section 5.5, nous concluons ce chapitre par la modélisation du tenseur de polarisabilité
dans des conditions de transport hors d’équilibre.

5.1 Tenseur diélectrique bidimensionnel

5.1.1 Définition de la fonction diélectrique macroscopique x(q,w)
Rappel du cadre statique

La constante diélectrique x = kKo est une grandeur bien connue intervenant dans la des-
cription des phénoménes électrostatiques dans les matériaux. Elle permet de relier le champ
électrique E au vecteur déplacement D, qui traduit la redistribution des charges électriques
a lintérieur du matériau sous l'effet du champ électrique externe E. L'unité de k est le Fa-
rad/Métre. L’équation suivante permet d’en préciser la définition :

D =x)E+ P =ko(1+ x)E = kor,E. (5.1)
1 II
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Chapitre 5. Ecrantage bidimensionnel dans les hétérostructures

Explicitons ces deux termes. Le champ électrique total résulte du champ électrique externe
(terme I) et du champ électrique de réponse induit par le champ externe (terme II). Ce champ
de réponse est caractérisé par la susceptibilité x du matériau. Elle est obtenue en écrivant que
la polarisation P résulte d’une réorientation microscopique des dipéles selon E.

Cette équation appelle deux commentaires : (i) on remarque que la grandeur macrosco-
pique k, dérive d’'un phénomeéne microscopique supposé s’additionner de maniére linéaire, qui
est l'alignement des dipoles selon le champ appliqué; (ii) la constante diélectrique k, repré-
sente la réponse des charges électriques P afin de s’opposer & 'action du potentiel externe!
« réponse linéaire » que nous retrouverons par la suite, méme dans le cas plus complexe ol
les états quantifiés interviennent dans ’écrantage.

Cadre général

L’expression de la constante diélectrique, telle qu’elle a été décrite au paragraphe précédent,
repose sur I’hypothése que les charges électriques du matériau considéré sont statiques. Or ce
n’est généralement pas le cas et ce cadre électrostatique néglige de fait la mobilité du nuage
de porteurs chargés, caractérisés par une pulsation w et un moment q. On généralise alors la
constante diélectrique k, en une fonction diélectrique x(q,w) dans I'espace des coordonnées
réciproques [62].

Nous rappelons maintenant les formules, largement détaillées dans la littérature [88,90],
deéfinissant la fonction diélectrique x(q,w), ainsi que la fonction polarisabilité 7(q,w) a 1’aide
des transformées de Fourier de D, P et E :

D(qvw) = ’{(q7w) ’ E(q’w)’ (52&)

P(q,w) = m(q,w) - E(q,w). (5.2b)

On peut aussi exprimer x(q,w) en fonction du potentiel total Vior, du potentiel externe Vet
et du potentiel induit Vipq par cette perturbation. De maniére analogue aux termes I et II de
léquation (5.1), le potentiel Vio; s’obtient comme la somme de Vipg et Veyt. L'utilisation de
I’équation de Poisson fournit alors le résultat :

‘/;Xt (q7 w) ‘/ext (q7 w)
K(q,w) = = . 5.3
(@) = @) ~ Veal@w) + Vaala,0) (53)

Nous allons poursuivre ce chapitre en détaillant la fonction diélectrique x(q,w) pour un gaz
électronique bidimensionnel. Nous verrons que le recouvrement des fonctions d’onde selon la
direction de quantification intervient dans la formulation de 1’écrantage. Nous essaierons de
proposer des approximations raisonnables afin d’obtenir un modéle d’écrantage qui n’induit
pas un temps calcul prohibitif, tout en conservant I’essentiel des caractéristiques physiques du
probléme.

5.1.2 Quelques généralités sur I’écrantage bidimensionnel

On considére le potentiel perturbatif externe, 6V**, di & une interaction coulombienne,
comme par exemple l'interaction électron—électron. Nous supposons que les porteurs peuvent

'Dans la suite de ce chapitre, nous utilisons indifféremment les notions de potentiel et champ reliées par
I’équation E = —grad V
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5.1. Tenseur diélectrique bidimensionnel

occuper un ensemble d’états quantiques |uK), niveaux électroniques solutions de 1’équation
de BenDaniel-Duke (voir chapitre 3).

L’objectif est d’exprimer V" en fonction de V' afin d’obtenir la relation entre V! et
SVt qui définit x(Q,w) [Eq. (5.3)]. Afin de mener ces calculs, on se place dans 1’ approzimation
de la phase aléatoire et on utilise la théorie des perturbations du premier ordre pour calculer
les états quantiques du systéme perturbé Hp + Ve, On peut ainsi montrer (voir annexe C)
que le potentiel total V' est relié au potentiel perturbateur syext par ’équation tensorielle
suivante [161,207,223,225-229] :

VJEE//#/(Q,W) = 5V:§£/“/(Q) + Z 5VVe£le/£/(Q)H£§/(Q, W)‘GEEI#/(Q,W). (54)
133

Dans la suite de ce chapitre, pour reprendre les expressions usuellement utilisées dans la litté-
rature, les notations seront ainsi modifiées : le potentiel total V! sera appelé potentiel écranté
(noté Ver) et le potentiel extérieur §V*** donnant naissance au phénomeéne de redistribution
de charges sera dénommé potentiel non écranté ou nu (noté V™). L’analogue du terme de
polarisation 7(q,w) de 1’équation (5.2) est le tenseur de polarisabilité TI(Q,w) caractérisant
la réponse du systéme. Son expression est la suivante? [229] :

_ 1 9eJe(K) — ge fo (K + Q)
Meg (Q.) __ZZK:Eg(K)—E,(K+Q)+hw+io+’ (5:5)

ol ge est la dégénérescence de la sous-bande &. En réécrivant 1'équation (5.4) sous la forme
V" = [&]7' V™, on obtient I'expression suivante pour le tenseur diélectrique d'un gaz élec-

tronique bidimensionnel :
r(Q,w)=1- Vnu(Q,w) TI(Q,w), (5.6)

ot 1 est le tenseur identité. Typiquement, afin d’obtenir le potentiel écranté Vecr, une structure
composée de dix sous—bandes requiert l’inversion d’une matrice diélectrique de dimension
10*x 10 pour tous les points du maillage (Q, w). Le probléme conduit, dans toute sa généralité,
& des calculs excessivement lourds et longs, c’est pourquoi on cherche & le simplifier par des
approximations raisonnables.?

Le reste de ce chapitre est organisé de maniére & suivre les trois étapes logiques du calcul
aboutissant & Iinversion du tenseur diélectrique [Eq. (5.6)] : dans un premier temps, nous
expliciterons la méthode que nous développée afin de calculer rapidement les éléments de
matrice du potentiel non—écranté. Puis, nous verrons les différents modeéles de la polarisabilité
utilisés dans la littérature. Enfin, dans une derniére section, nous aborderons l’inversion de
la matrice diélectrique. Cependant avant cela, nous allons discuter rapidement ’hypothése
d’écrantage statique que nous avons adoptée.

2Pour simplifier ’écriture, on a supposé que le recouvrement des fonctions de Bloch pouvait étre négligé.
Dans le cas contraire il faudrait multiplier le second membre de I’équation (5.5) par le produit scalaire des
fonctions de Bloch (u¢k |ug/ik+q) correspondant aux sous—bandes £ et &'. On ferait alors apparaitre un facteur
de Bloch G¢e (K, K+ Q).

311 est & noter que lorsque le nombre de sous—bandes dépasse la soixantaine, les calculs sont « impossibles »,
car, ne serait—ce qu’a cause de 'allocation des éléments non—écrantés, la gestion de trop grandes plages de
mémoire est irréalisable sur la plupart de nos ordinateurs.
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5.1.3 Hypothése d’écrantage statique

Dans ce travail, nous nous sommes uniquement intéressés a 1’écrantage statique, i.e. en
considérant ’expression (5.5) pour w = 0. L’écrantage dynamique est un probléme particu-
lierement ardu, car la détermination de la polarisabilité I1(Q,w) devient délicate & cause des
poles du dénominateur correspondants & des fréquences d’excitations collectives du gaz élec-
tronique, appelées plasmons. En général, I’évaluation de la polarisabilité pour ces fréquences
implique le calcul d’une intégrale dans le plan complexe. Pour savoir si I’écrantage dynamique
est effectif, on doit avoir un ordre de grandeur de la fréquence plasmon du gaz électronique,
qui dépend de la dimensionnalité du systéme. Tandis que pour un gaz tridimensionnel, la fré-
quence plasmon w%D(q) peut étre considérée comme indépendante du vecteur d’onde échangé
q [wd ~ e?n3p/(kokeom™)], il n'en est pas de méme pour un gaz bidimensionnel pour lequel

la fréquence plasmon w2P(Q) est, en premiére approximation, proportionnelle* a /@ :

e2N,Q

2D
0) =}/ —"—.
wp (Q = 0) 2K kgm™*

(5.7)

On considére que, lors d’une interaction [vK) — |[v'K') avec 'échange d’énergie hwex(Q) =
E,(K) — E,(K'), le gaz électronique a le temps de suivre Uexcitation si wp(Q) > wex(Q).
Dans ce cas, I’écrantage statique est une approximation raisonnable [199]. Dans la pratique,
cette hypothése est satisfaite dans le cas d'un gaz tridimensionnel, car la fréquence plasmon
est constante et supérieure & la fréquence échangée. Cependant, elle peut ne plus étre va-
lable dans les gaz bidimensionnels pour les interactions mettant en jeu des faibles échanges
d’énergie (i.e. @ — 0). Dans ce cas, w3P(Q) peut étre également trés faible. Une formulation
dynamique de I’écrantage devient alors nécessaire et peut mettre en évidence des phénomeénes
d’anti—écrantage.® Fischetti et al. ont, par exemple, montré que pour la probabilité sur pho-
non acoustique, 1’écrantage dynamique pouvait conduire & une variation de la mobilité de 5
a 14 % [199]. De méme, Lee et al. ont montré, que pour les probabilités électron—électron
intra-sous—bandes pures, la non prise en compte de I’émission de plasmon pouvait conduire &
une sous—estimation trés importante des probabilités [207]. Cependant, l’écrantage dynamique
induit un tel volume de calculs numériques que ce probléme dépasse le cadre de ce travail. Nous
pensons que, dans une premiére approximation, le caractére multi-sous—bandes des structures
est de nature & influencer de maniére plus significative la probabilité électron—électron que
les questions d’écrantage dynamique. A noter que nous ferons également 1’hypothése que les
électrons ne sont pas écrantés par les trous, supposés beaucoup plus lourds que les électrons.

Voyons maintenant la détermination des éléments de matrice du potentiel coulombien
non—écranté et comment nous avons optimisé cette étape du calcul.

4L’expression proposée ici est valable dans le cas ol une seule sous-bande est peuplée. Dans le cas contraire,
la relation de dispersion de la fréquence plasmon se complique [229].

®En général I’élément écranté est inférieur & 'élément non—écranté. L’anti—écrantage donne lieu au phéno-
meéne inverse, c’est—a—dire & V' > V™. Comme il se produit seulement pour certains vecteurs d’onde Q, la
courbe présente des « pics », du fait principalement de I’émission de plasmons.
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5.2. Calcul des éléments de matrice du potentiel coulombien non écranté

5.2 Calcul des éléments de matrice du potentiel coulombien non
écranté
5.2.1 Définition
Dans le cadre de l'interaction électron—électron, le potentiel nu a pour expression [207] :
_ e’ F/J,I/}L/V/ (Q)
2Kk Q ’

ot Fl(Q) est le facteur de recouvrement spatial entre les quatre fonctions d’onde. Il
s’écrit [215] :

;;}LIV/(Q) (58)

L L ,
Fu (Q) = /O dz /0 d2'pu(2)pw (2)e~ Wl (2) ¢ (). (5.9)

A titre d’exemple, ce facteur de recouvrement est représenté en figure 5.1 pour différents
indices de sous-bandes. Ces calculs ont été effectués dans un puits de 300 A de GaAs entre
deux barriéres de 500 A d’Alg 3Gag, 7As. Essayons de classer les facteurs de forme selon leur
amplitude, ainsi nous aurons une idée des transitions électron—électron les plus fréquentes :

e Les facteurs de recouvrement des transitions intra-sous—bandes pures, par exemple F1111,
valent 1 en Q = 0 car les fonctions d’onde sont normées;

e Viennent ensuite les facteurs de recouvrement double intra-sous—bandes, type Fj .,
pour lesquels les deux électrons restent dans leurs sous—bandes initiales. Ces éléments de
matrice non—écranté correspondent & des interactions électron—électron pour lesquelles
les populations des sous—bandes p et v restent inchangées. Ces facteurs de forme valent
aussi 1 en Q = 0. Ces éléments double intra-sous—bandes sont voisins des éléments intra-
sous—bandes purs et d'un ordre de grandeur supérieurs par rapport aux plus importants
des autres facteurs de forme;

e Par ordre décroissant, on trouve ensuite les facteurs de forme du type F},,,,, pour les-
quels les électrons échangent leur sous—bande, la variation de population par sous—bande
restant nulle.® Cependant, ces facteurs de forme s’annulent en (Q = 0 et les transitions
correspondantes sont donc moins fréquentes ;

e [’ensemble des autres facteurs n’a pas de comportement remarquable : ils s’annulent
tous en @ = 0 de par l'orthogonalité des fonctions d’onde. A cause de 1’« éloignement »
des fonctions ou d’effets d’interférences de phase, certains facteurs de recouvrement sont
négligeables, voire méme peuvent prendre des valeurs négatives (voir figure 5.8). En
outre, ces facteurs de forme correspondent & des transitions pour lesquelles un échange
d’énergie potentielle en énergie cinétique (terme G2 + Agw,u,) rend la probabilité beau-

coup moins élevée avec, en outre, des facteurs de forme différant de plus de trois ordres
de grandeur par rapport & ceux des intra-sous-bandes purs.

5.2.2 Décomposition en série de Fourier

Le calcul des éléments nus par ’équation (5.9) implique une intégrale double sur ’espace,
dont I’évaluation directe est coliteuse. Comme elle doit étre répétée de nombreuses fois, il est

SPour ces transitions, le terme A?“,W est également nul. Rappelons qu’il intervient au dénominateur du

potentiel nu [Eq. (5.8)] et donc qu’il est susceptible de diminuer la probabilité électron—électron.
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F1G. 5.1 — Facteurs de recouvrement électron—électron en fonction du vecteur d’onde échangé @ en échelle
semi—logarithmique.

La structure utilisée pour ces calculs est un puits de 300 A de GaAs entre deux barriére de 500 A
d'Al()73Ga()77AS.
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5.3. Modélisation de la polarisabilité 11(Q)

nécessaire d’accélérer significativement cette évaluation. Dans ce but, nous décomposons les
produits de fonctions d’onde Z,,/(2) = ¢u(2)¢],(2) en série de Fourier :

e ( Z ~H exp(iokoz), (5.10)

ol Ny est le nombre d’harmoniques retenues, 75" " le o-iéme coefficient de Fourier et ko =
2 /L. Réécrivant Fy,,,(Q) [Eq. (5.9)] & l'aide de la décomposition en séries de Fourier de
E(2) et Z,,/(2), on montre (voir annexe D) que le calcul du potentiel nu peut se réduire a
I’évaluation de cing simples sommes S; sur l'indice d’harmonique o :

62

2’{'0’{'7“Q

Gréace a cette méthode, le temps calcul nécessaire & la détermination de I’ensemble des éléments
non—écrantés reste raisonnable, méme s’il est en général dix & cent fois plus important que
celui nécessaire a la résolution des équations de Schrodinger et Poisson. Le lecteur intéressé par
le gain espéré, ainsi que par les détails numériques sur la décomposition en séries de Fourier,
pourra consulter I’annexe D. En particulier, nous montrons que pour une structure typique
de laser & cascade quantique, le gain obtenu par notre méthode pour le calcul d'un facteur
F (Q) s'établit aux alentours de 10%.

v (Q) ~ S 4 (e7QF — 1) (ShH Sy 4 gl gy | (5.11)

5.3 Modélisation de la polarisabilité 11(Q)

La deuxiéme étape, aprés le calcul des éléments non—écrantés, est 1’évaluation de tout
ou partie du tenseur de polarisabilité TI(Q). Le calcul complet des éléments de ce tenseur
[Eq. (5.5)], en tenant compte de la densité d’états de bandes non-paraboliques, nécessite
d’évaluer la double intégrale suivante :

x  pom
1L, (Q) = —%7;;” dT/ E n 2 — gy/( _)5, de, (5.12)
ou Y est ’angle entre K et Q. Le terme &’ s’exprime en fonction de Q et Y. Avec la relation
de dispersion 7, (¢) donnée par ’équation (3.17), on a :

(Qu + {ae) = TELDT
n2Q2
m, 2m*

Vl

+ Y1e(Q, + (@),e)]2Q cos Y. (5.13)
Dans la suite de cette partie, lorsque nous ferons référence a un calcul numérique du tenseur
de polarisabilité, nous supposerons que la fonction de distribution suit une statistique de

Fermi-Dirac : 1

E —Ep\’
1+exp <%>
v

fule) = (5.14)
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ou 0, est la température électronique de la sous—bande v. Pour correctement discrétiser ’espace
des phases, nous avons pris un maillage de 200 points en T et d’au moins 1000 points en énergie
e. Le calcul de TI(Q) est relativement cotiteux en temps CPU car il nécessite 1’évaluation d'une
double intégrale, c¢’est—a—dire une sommation menée sur un double maillage € et Y et ce pour
tous les triplets (Q, v, /).

Dans ce paragraphe, nous allons étudier et comparer les différents modeéles de la polarisa-
bilité fréquemment utilisés dans la littérature. A cette occasion, nous discuterons également
de 'influence de la non—parabolicité.

5.3.1 Modéle de la faible déviation

Cas des éléments diagonaux

Cette hypothése consiste a considérer les faibles déviations et donc & étudier 1’écrantage’
lorsque @@ — 0. On peut alors faire les approximations suivantes (voir I’annexe E et la référence

[88]) :

FK+Q) — [,(K) = Q- VE,(K) 512 (5.150)
E, K+Q)-E,(K)~Q-VE,(K). (5.15b)
Ainsi, I’6lément diagonal de la polarisabilité a pour expression :
L,Q—0) = g
= p[QF 1(n) + 2() kBt Fo(n,)],
ny, QuF_1(ny) + 2(a) kb, Fo(n,) (5.16)

kg0, QVfO(UV) + 2<Oé>ka‘9yf1(77y) ‘

Dans la littérature sur 1’écrantage, I1,,, est appelé facteur d’écran et noté S, [230]. Le facteur
d’écran dépend des paramétres n,, 6, et 1, décrivant la fonction de distribution du gaz électro-
nique de la sous—bande v. Les cas extrémes de gaz dégénéré et non dégénéré, ou les fonctions
de Fermi F), ont des simplifications bien connues, permettent de dégager deux types d’approxi-
mations fréquemment utilisées dans la littérature : (i) approximation de Debye—Hiickel pour
les gaz non dégénérés; (i) 'approximation de Thomas—Fermi pour les gaz dégénérés. Bien
que, dans les lasers a cascade quantique, le gaz électronique soit le plus souvent non dégénéré,
dans un désir de généralité, nous donnons également le cas extréme de gaz dégénéré.

(i) Dans 'hypothése de Debye-Hiickel, correspondant au gaz non dégénéré, le facteur

d’écran a pour expression :
ny

kBGV .
Cette expression est valable que les bandes soient paraboliques ou non. C’est donc un
régime particuliérement intéressant qui, moyennant une définition convenable de 6,, est
relativement aisé a décrire.

(ii) Dans I'hypothése de Thomas—Fermi, correspondant au gaz dégénéré, S, s’écrit :

1/2
Sy =~ py (QE+%) :

S, ~

(5.17)

(5.18)

"Par analogie avec le cas classique, cela consiste & se placer « loin » du centre diffuseur (impureté ou
électron), i.e., & considérer que la distance entre les deux charges r — oo.
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5.3. Modélisation de la polarisabilité 11(Q)

Dans le cas ou le matériau est & bandes paraboliques ({(«), = 0), on constate que le
facteur d’écran S, des sous—bandes peuplées est constant et indépendant de la tem-
pérature ainsi que de la densité électronique. Ceci est compréhensible car, dans le cas
de forte dégénérescence, les particules occupent toute la « sphére de Fermi » et donc
léquation (5.16) se réduit simplement & S, = p,. La non-parabolicité introduit une
petite correction et augmente (en valeur absolue) l’effet de 1’écrantage.

Par ailleurs, il est remarquable de constater, qu'au facteur e?/2kgk, prés,® on retrouve la

définition du facteur d’écran S, obtenue par une méthode différente, due a Stern et al. [88,93,

230,231].

18
10
T
g
-"- - -
T> “';’”/":"
17 " ViR
O . P2
> . /‘/
:10 Rl
195) 7 Y
c% /‘/
yie
o 16 ’ —_ 0, =4K
= 10
] 0, =44 K
2 _
= - — 0,=TTK
—_ — 0,=200K
1015 =+ 06,=300K
1l 1l 1l IIIIII 1l 1l 1l A A AR 1l 1l 1l IIIIII
13 14 15 16
10 10 10 10

Densité électronique n,, (m~2)

F1G. 5.2 — Tracé en échelle logarithmique du facteur d'écran en fonction de la densité pour différentes
températures de sous—bande dans I'hypothése des bandes paraboliques.
La structure est celle utilisée pour le calcul de la figure 5.1.

Le facteur S, est d’une grande importance, car il permet d’apprécier qualitativement 'in-
fluence de I’écrantage sur les interactions coulombiennes en fonction des différents paramétres,
notamment selon la température et la densité électronique. Son tracé, en fonction de la den-
sité électronique et pour différentes températures de sous—bande, est reporté en figure 5.2
dans I’hypothése de bandes paraboliques. On remarque que, pour les densités électroniques
> 10'6 m~2, le facteur d’écran tend & saturer. On constate également I'influence de la tem-
pérature pour les faibles densités électroniques, inférieures ou voisines de 5 x 10 m~2 : par
exemple pour une densité électronique de 10 m~2, le facteur d’écran évolue fortement entre
4 K et 300 K, passant de ~ 1,8 x 10’7 eV~ m2 4 3,8 x 10'® eV~! m~2. Or, ce terme inter-

8Par ce biais on obtient une grandeur homogéne & un vecteur d’onde, i.e., ayant comme unité le m™'. Dans
la suite de ce chapitre, on indiquera & Paide d’un tilde IT lorsqu’on multiplie II par la constante e /2.
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10

(@) (10° m™)

=

Polarisabilité I1,.

0,1

Vecteur d’onde @ (107 m~1)

F1G. 5.3 — Tracé en échelle semi-logarithmique de la polarisabilité Il,, obtenue par un calcul numérique
en fonction du vecteur @ pour différentes températures de sous—bande 6,,.
La densité surfacique est N, = 10'* m~=2. La structure est celle utilisée pour le calcul de la figure 5.1.
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5.3. Modélisation de la polarisabilité 11(Q)

vient par son carré au dénominateur des probabilités électron—électron, ce qui rend celles—ci
trés sensibles a la température pour cette gamme de densités.

Pour visualiser ce phénoméne, nous présentons sur la figure 5.3 un élément diagonal du
tenseur de polarisabilité en fonction du vecteur d’onde ) pour différentes températures et
pour une densité surfacique de Ny = 10* m~2. Comme pour le tracé des facteurs de forme,
la structure considérée ici est un puits de 300 A entouré de deux barrieres de Alp 3Gag,7As
de 500 A. On constate clairement I’évolution d’un facteur ~ 50 entre 30 K et 300 K. Bien
entendu, cette évolution a des répercussions importantes sur le pas de temps des simulations,
puisque le total des probabilités doit rester inférieur & un certain seuil.

Dans le but de vérifier la pertinence des approximations de Debye—Hiickel et de Thomas—
Fermi, on a représenté en figure 5.4 les facteurs d’écran obtenus sous ces deux hypothéses
ainsi que le tenseur calculé de maniére numérique pour différentes températures et pour une
densité surfacique de Ny, = 10" m~2. Dans les quatre cas, on vérifie que le facteur d’écran
obtenu dans ’hypothése des faibles déviations « tangente » en () — 0 celui obtenu par un
calcul purement numérique. Comme attendu, I'hypothése de gaz dégénéré est bien vérifiée a
basse température pour # = 10 K, puisque c’est ’approximation de Thomas—Fermi qui est
la plus pertinente. A cette température, il y a un facteur quatre entre les facteurs d’écran
obtenus par Debye-Hiickel et par Thomas Fermi. Par contre & température plus élevée, c’est
I'approximation de Debye—Hiickel qui se révéle étre la plus adéquate.

Cas des éléments non—diagonaux

Dans le cas de bandes paraboliques et en supposant que la fonction de distribution est
& symétrie cylindrique, les éléments non—-diagonaux du tenseur de polarisabilité ont pour ex-
pression [207] :
oy —ny

1, (Q — 0) BB, (5.19)

5.3.2 Formule de Maldague

P. Maldague [232] a montré que I'on pouvait déduire de la polarisabilité & température
nulle, la polarisabilité pour toute température 6,,, en utilisant une écriture sous forme intégrale
de la fonction de Fermi—Dirac :

ng(Qa 01/ = 07 MF)
4kph, cosh?((Ep — E, — pur)/2kp6,]

IL,(Q,0,) = /OOO dpp. (5.20)

La polarisabilité T1%, & température nulle a une expression analytique en bandes paraboliques,
quelque soit la dimensionnalité du gaz. Pour un gaz de porteurs bidimensionnels, elle s’écrit
[233] :

2

ott K est le vecteur d’onde de Fermi et © la fonction de Heaviside. A notre connaissance, il
n’existe pas d’expression faisant intervenir la non-parabolicité. Pour § = 0 K, K = \/27n,,
pour les autres températures Kp est défini par up = E,(Kp).

Le tenseur de polarisabilité est représenté en figure 5.5 pour différentes températures de
sous—bande, en supposant une loi parabolique entre pur et Kp. On remarque que ’écrantage
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semi—logarithmique. Les courbes obtenues par
le modéle de la faible déviation et de Debye—
Hiickel sont presque confondues.
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(b) Température de 44 K.

Numérique
0,01k " Faible déviation .
E — — Debye—Hiickel E
— — Thomas—Fermi

1 N 1 . 1 . .

2 4 6 g 10
Vecteur d’onde Q (10° m™!)

Polarisabilité 1111 (Q) (10° m™!)

(d) Température de 300 K. La courbe est en échelle
semi-logarithmique. Les courbes obtenues par
le modéle de la faible déviation et de Debye—
Hiickel sont presque confondues.

F1G. 5.4 — Comparaison pour différentes températures de la polarisabilité de la sous—bande fondamentale
obtenue par intégration numérique (trait plein), sous I'hypothése de la faible déviation (trait pointillé), par
I'approximation de Debye—Hiickel (trait tireté court) et celle de Thomas—Fermi (trait tireté long).

La densité électronique totale est fixée 3 N, = 10'® m~2. La structure est celle utilisée pour le calcul de la

figure 5.1.
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F1G. 5.5 — Application de la formule de Maldague au calcul de 11, (Q, 8,,) pour difféerentes températures
de sous—bande 6,,. La polarisabilité a été normalisée par rapport a I1°(Q — 0,6, = 0 K).
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reste actif jusqu’au vecteur d’'onde Q) >~ 2K . Lorsque la température augmente, on constate
que le facteur d’écran s’« étale » autour du vecteur Q = 2Kp. Ceci est di au fait que la
fonction de distribution f, a température élevée s’étale également autour de I’énergie du niveau
de Fermi relatif Er — E,,. L’écrantage n’est donc plus induit que par les électrons appartenant
a la sphére de Fermi (voir le commentaire sur le facteur d’écran dans I’hypothése de Thomas—
Fermi). La dépendance en () des éléments diagonaux de la polarisabilité est plus importante
lorsque la température est basse et, dans ce cas, I’hypothése de la faible déviation conduit
& sur—écranter les interactions coulombiennes. Néanmoins, cette approximation conserve son
intérét du fait du gain en temps calcul lorsque le nombre de sous—bandes est trés grand.

5.3.3 Modéle de polarisabilité de Fetter et Walecka

Ce modéle de tenseur de polarisabilité a été utilisé surtout par Fischetti et al. dans les
conditions de hautes températures [199,209,234,235|. Ces auteurs ont en effet généralisé a toute
sous—bande v, le résultat obtenu par Fetter aux hautes températures pour les gaz de porteurs
tridimensionnels [236]. Dans ce régime, Fetter a considéré que seule la « queue exponentielle »
de la fonction de distribution contribuait & ’écrantage. Ainsi, pour toutes les sous—bandes on
a [199] :

n, onl/2 QM

1I v = i) , 5.22
[ FET(Q)] kBeu Q>\l/ (471'1/2) ( )

avec )

orh? \'/?
A\, = [ —— ) 5.23
(m’ljk39y> (528)

La fonction ® est la fonction de dispersion plasma :
O(x) = 2e_"””2/ exp(y?)dy. (5.24)
0

Cette fonction plasma a été abondamment étudiée dans la littérature (elle est aussi dénommée
intégrale de Dawson) et il est aisé de trouver des algorithmes pour la calculer. A cet égard,
le lecteur intéressé par ces développements numeériques pourra considérer l'algorithme de la
référence [237, formule (6.10.3)], ainsi que les séries entiéres? permettant de calculer ®(x)
lorsque z — 0 [238, p. 260].

La figure 5.6 représente 1’élément diagonal ﬁn(Q) de la polarisabilité calculé par trois
modéles, a savoir le modéle de Fetter, le modéle de la faible déviation et un calcul numérique
complet. Deux températures sont étudiées : 44 K et 300 K. On constate le bon comportement
du modéle de Fetter pour les hautes températures lorsque le gaz est non dégénéré, comme on
pouvait s’y attendre, puisqu’il repose sur 'hypothése de Debye-Hiickel. Par contre, ’erreur
est importante a température plus basse. En outre, du fait de 1'utilisation de I'approximation
de Debye-Hiickel, la polarisabilité dans le modéle de Fetter inclut « naturellement » la non—
parabolicité par I'intermédiaire de n,,.

9En effet, ®(x) peut, par exemple, s’écrire :
@ () 1 12«1 2
2o —am (5

ol 7" est la fonction Gamma incompléte qu’on sait développer a l’aide de séries entiéres.
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(a) Température de 44 K. (b) Température de 300 K.

F1G. 5.6 — Comparaison entre la polarisabilité calculée par le modéle de Fetter (trait plein), le modéle de
la faible déviation (trait tireté) et le modéle entiérement numérique (trait pointillé). La structure est celle
utilisée pour le calcul de la figure 5.1.

5.3.4 Influence de la non—parabolicité

Pour l'instant, nous n’avons que peu discuté de l'influence de la non—parabolicité sur
I’écrantage. D’ailleurs, & notre connaissance il n’existe pas d’étude détaillée sur I'importance
de cet effet. Dans ce paragraphe, & I’aide de quelques exemples pour les matériaux GaAs et
InAs, nous allons essayer de cerner ce probléme.

TAB. 5.1 — Influence de la non—parabolicité sur les éléments diagonaux de la polarisabilité ﬁl,,, pour diffé-
rents matériaux.
La densité électronique est de 10" m~2, pour une température de 200 K.

Sous-bande Facteur d’écran sans Facteur d’écran avec Ecart (%)
la non—parabolicité (m~!) la non-parabolicité (m~—1)

Puits en InAs de 150 A (o ~ 2,7 V1)

1 7 x 107 8,53 x 107 22,8

2 3,6 x 107 3,8 x 107 6

Puits en GaAs de 150 A (a ~ 0,6 eV 1)
1 1,1 x 108 1,2 x 108 3,2
2 9,8 x 107 ~ 108 2,2

Les résultats de la table 5.1 montre que la non—parabolicité, qui n’est généralement pas
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(c) Puits de GaAs. Les paramétres sont N, =

10" m™2 et 9 = 77 K.
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(b) Puits d’InAs. Les paramétres sont N, =
10" m~2 et 6 = 200 K.
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(d) Puits de GaAs. Les paramétres sont N, =
10" m~2 et 6 = 200 K.

F1G. 5.7 — Influence de la non—parabolicité sur la polarisabilité de la sous—bande fondamentale pour diffé-
rents matériaux et pour différentes valeurs de densités électroniques et de températures.
La structure est celle utilisée pour le calcul de la figure 5.1.
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prise en compte dans la littérature, peut influencer trés significativement la valeur des facteurs
d’écran dans les matériaux a faible gap comme I'InAs, en augmentant la valeur de S,. Afin de
visualiser ce phénoméne, nous tracons sur la figure 5.7 ’évolution de 1’élément diagonal I,
en fonction du vecteur d’onde . Ces courbes ont été obtenues par intégration numérique avec
et sans la densité d’états non—paraboliques [terme ~,,(¢) de I’équation (5.12)]. D’une maniére
similaire aux comportements observés sur le tableau 5.1, on constate que la non—parabolicité
tend & augmenter 1’écrantage, faiblement dans le cas du GaAs et trés sensiblement pour
I'InAs. Ainsi, la non—parabolicité conduit & une diminution des probabilités électron—électron
par I'intermédiaire de la polarisabilité IT, les autres effets liés & la non—parabolicité allant dans
un sens contraire (par exemple, la densité d’états de bandes non—paraboliques est plus élevée
que celle des bandes paraboliques et tend & augmenter les probabilités). Enfin, on constate
que l'influence de la non—parabolicité se fait surtout sentir pour les faibles déviations. Enfin,
rappelons que nous négligeons ici l'effet induit par le facteur de Bloch qui pourrait également
modifier les tendances relevées sur la figure 5.7.

TAB. 5.2 — Influence de la non—parabolicité sur les éléments non—diagonaux de la polarisabilité pour diffé-
rents matériaux.

Le résultat avec la non—parabolicité est obtenu par intégration numérique. Le résultat sans la non-
parabolicité est obtenu en utilisant I'équation (5.19). La densité électronique est de 106 m~2 et la tempé-
rature de 200 K. Les grandeurs calculées sont données en valeur absolue.

(u,v) I1,,, sans I1,,, avec Ecart (%)
la non-parabolicité (m~!) la non-parabolicité (m~!)
Puits en InAs de 150 A

(1,2) 6,9 x 107 7,7 % 107 12
Puits en InAs de 50 A
(1,2) 2,5 x 107 2,6 x 107 4

Puits en GaAs de 150 A

(1,2) 1,62 x 107 1,63 x 107 0,6
Puits en GaAs de 50 A
(1,2) 1,3 x 107 1,3 x 107 0

Le tableau 5.2 présente le calcul d’éléments non—diagonaux de la polarisabilité avec et sans
la non—parabolicité. La comparaison entre les tableaux 5.1 et 5.2 met en évidence le fait que,
lorsque les sous—bandes i et v sont relativement proches en énergies, certains éléments non—
diagonaux de la polarisabilité peuvent devenir du méme ordre de grandeur que les facteurs
d’écran diagonaux. Or, dans la littérature, ces éléments ne sont pas pris en compte dans
I’écrantage. On constate également que l'influence de la non—parabolicité est plus faible que
pour les éléments diagonaux présentés dans le tableau 5.1, stirement par le fait que, dans
léquation (5.19) intervient des différences de densités et d’énergies. Ainsi, I'approximation
des bandes paraboliques est tout & fait raisonnable dans le cas du GaAs.

Ce qui peut étre plus critique, c’est la non prise en compte de la dépendance par rapport
au vecteur @, tant pour les éléments diagonaux que non—diagonaux de la polarisabilité, ce qui
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conduit & supposer la polarisabilité constante donc & sur—écranter les larges déviations.

5.3.5 Bilan sur le modéle de la polarisabilité retenu

Dans cette section, nous avons tout d’abord passé en revue les différentes modélisations
de la polarisabilité. Nous avons également discuté de 'influence de la non—parabolicité sur les
éléments diagonaux et non diagonaux du tenseur de polarisabilité. Nous avons pu voir que
la non—parabolicité augmentait essentiellement les éléments diagonaux de la polarisabilité et
dans une faible mesure pour le GaAs. Nous avons également montré que les éléments non
diagonaux de la polarisabilité pouvaient étre du méme ordre que les éléments diagonaux, alors
qu’il n’est fait que trés rarement mention de leur importance dans la littérature.

Par conséquent, nous avons décidé d’opter pour une modélisation compléte du tenseur de
polarisabilité et notamment des éléments non-diagonaux. Cette hypothése a évidemment un
colit numérique et afin de le limiter, nous avons considéré que ’hypothése des faibles déviations
était raisonnable, ce qui permet d’éviter le calcul du tenseur pour toutes les valeurs de Q).

Dans la prochaine section, nous allons voir comment adapter le modéle d’écrantage afin de
prendre en compte un maximum de termes non—diagonaux de la polarisabilité et les couplages
inter-sous—bandes.

5.4 Ecrantage multi-sous—bandes

5.4.1 Position du probléme

L’écrantage de I'interaction électron—électron dans un contexte multi-sous-bandes [Eq. (5.4)]
est trés délicat & traiter, car il fait intervenir un grand nombre de paramétres. A priori, comme
nous avons pu le voir avec les éléments non-diagonaux de la polarisabilité, tous les couplages
inter-sous—bandes peuvent potentiellement intervenir. Si I’on souhaite calculer le tenseur di-
électrique numériquement, les ressources informatiques nécessaires, tant en espace meémoire
qu’en temps de calcul, prennent rapidement des proportions prohibitives. L’inversion numé-
rique du tenseur diélectrique ne peut donc étre envisagée que dans un nombre restreint de cas,
afin valider la pertinence des hypothéses permettant de simplifier I’écrantage.

Dans un premier temps, nous allons formaliser mathématiquement les comportements des
facteurs de forme que nous avons introduits dans la partie 5.2. A cet effet, on effectue un
développement limité du terme exponentiel exp (—Q|z — 2’|) du facteur de recouvrement du
potentiel nu (5.8) quand @ — 0 [239] :

n 62 1 1
,U,lilu/l/ (Q — 0) ~ m@((suul(syul — Qﬂpy#,y/ + .. )’ (525)

ot les moments 37 , , sont définis comme suit :

prp'v

L L
B = /0 dz / A0, ()0 ()7 — 21 (2) 0 (). (5.26)

Pour faire apparaitre le double symbole de Kronecker d,,/6,,, dans 1’équation (5.25), on a
utilisé la propriété d’orthonormalité de la base des {¢,}.

On peut alors dégager deux types de comportement : (i) les éléments de matrice intra-sous—
bandes (1 = ¢/ et v = V') du potentiel nu divergent quand @ — 0; (ii) les autres éléments
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— —511231’\“_5»57A
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Vecteur d’onde @ (10% m~1)

FiG. 5.8 — Exemple d'élément de matrice du potentiel nu pour les faibles déviations.

de matrice du potentiel nu ont une valeur finie en Q = 0 : V5, , (0) x —ﬁiwj,#, (voir la
figure 5.8).

D’un point de vue numérique, I’écrantage permet d’obtenir une valeur finie pour les élé-
ments de matrice du potentiel écranté intra-sous—bandes en (Q — 0 et d’éviter la divergence des
éléments nus correspondants. Nous verrons dans la suite de cette partie que certains modeéles
ne respectent pas le point (ii) et conduisent indiment & ’annulation d’éléments de matrice
inter-sous—bandes pour certaines valeurs de Q.

5.4.2 Les modéles de la littérature

Nous ’avons déja mentionné, la matrice diélectrique doit étre inversée afin de prendre en
compte l'ensemble des couplages inter-sous—bandes possibles. Cependant, dés que le nombre
de sous—bandes devient supérieur & dix, cette opération est une étape limitante du programme
voire méme complétement prohibitive. D’ailleurs dans la littérature, seul le groupe de Fischetti
inverse numériquement la matrice diélectrique [199]. A coté de ce calcul exhaustif, il est pos-
sible de simplifier le probléme & 'aide d’approximations plus ou moins raisonnables. Dans ce
paragraphe, nous allons décrire les modéles d’écrantage multi-sous—bandes fréquemment utili-
sés dans la littérature, que se soit pour l’interaction sur impuretés ionisées ou pour l'interaction
électron—€électron.

Le modéle d’écrantage statique & une seule sous-bande!® (que nous abrégerons par 1’acro-
nyme USSB dans la suite de ce mémoire) a été trés largement utilisé dans la littérature
[210, 213,215, 240]. Dans cette approximation, on suppose que seule une sous—bande (en gé-
néral la sous—bande fondamentale, que nous noterons g dans la suite) écrante les interactions
coulombiennes. Dans ce cas, tous les éléments écrantés sont donnés par :

(@) = e )
pvu'v -

Hg(Q) ’

0Traduction de I'anglais Single Subband Static Screening.

(5.27)
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Chapitre 5. Ecrantage bidimensionnel dans les hétérostructures

avec kg(Q) = 1 — gg(Q) Ve (Q). Dans la littérature, on trouve toutes les variantes possibles
du modele USSB : approximation sur le facteur de forme Figee(Q)) = 1 ou par des formules
analytiques [241], non prise en compte de la dépendance en @) de II,z [230,231], de la non—
parabolicité [88], etc.

Si le modeéle USSB reste pertinent pour quelques structures simples (par exemple, pour
les puits quantiques étroits & basse température, pour lesquels une seule sous—bande est ef-
fectivement peuplée), il est plus délicat de modéliser ainsi la plupart des autres systémes,
en particulier lorsque plusieurs sous—bandes sont significativement peuplées et que le choix
de la sous—bande dite « écrantante » n’est pas évident, ou peut évoluer en cours de simula-
tion. Par ailleurs, la formule (5.27) est totalement indépendante des indices de 'interaction
électron—électron et les populations n, et n,, n’influent pas sur I’écrantage [207].

Quelques auteurs ont généralisé le modéle USSB au cas ou plusieurs sous—bandes écrantent
les interactions. Ainsi, Yokoyama et al. [231], dans le cadre de 1’étude de l'interaction sur
impuretés ionisées, ont pris en compte de maniére simplifiée ’écrantage multi-sous—bandes
en s’inspirant du modéle de Stern et Howard et en considérant que les fonctions d’onde sont
correctement modélisées par des Dirac §(z — z;), ce qui simplifie ’expression des facteurs de
recouvrement. En fait, ils considérent simplement une fonction diélectrique généralisée qui
serait la « trace » de la matrice diélectrique K(Q) [242] :

e? S
rg(Q) =1+ T Zj: 5] (5.28)
Ce modeéle a été complété par L. Baudry dans sa thése de doctorat [88] en utilisant des facteurs
de forme des fonctions enveloppes évalués numériquement ou & ’aide de I'approximation du
puits carré infini. Néanmoins, ces études restent limitées aux puits quantiques isolés avec un
nombre relativement faible de niveaux.

En ce qui concerne l'interaction électron—électron, seuls quelques auteurs font état de leur
modéle d’écrantage. Par exemple Kalna et al. ont, dans le méme esprit que Stern et al. [230]
pour les impuretés ionisées, bati un modéle pouvant prendre en compte plusieurs sous—bandes
et 'écrantage des trous [224,243,244].

Lee et Galbraith ont développé un modéle analytique d’écrantage multi-sous—bandes [207].
Ces auteurs ont montré que ’écrantage des éléments de matrice du potentiel coulombien inter-
sous—bandes par un modéle USSB conduisait & des résultats erronés et a une suppression totale
de l'interaction & faible vecteur d’onde. Ils ont donc inversé la matrice diélectrique dans un
contexte multi-sous—bandes et d’écrantage dynamique, avec malgré tout des hypothéses assez
restrictives : (i) puits quantique avec seulement deux niveaux quantiques; (ii) approximation
des énergies propres et des fonctions d’onde par celles du puits carré infini; (iii) symétrie de
la structure.

Voyons maintenant le modéle que nous proposons et les approximations sur lesquelles il
repose.

5.4.3 Le modéle adopté pour résoudre I’équation de 1’écrantage

Le cotit calcul du traitement de I’écrantage dans les LCQ et plus généralement dans tout
systéme avec un grand nombre de sous—bandes, nécessite certaines approximations simplifica-
trices. Dans le méme esprit que Kalna et al. [243], nous proposons de garder dans I’équation
de I’écrantage (5.4) un certain nombre de couples (&,¢’). Nous allons plus loin que la réfé-
rence [243], en conservant les couples (§,¢') = (v,v/'), (V/,v) et (g, g), de maniére a obtenir un
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5.4. Ecrantage multi-sous—bandes

systéme d’équations pouvant étre explicitement résolu. Ainsi on obtient :

ecr o Dg(Q) nu NI/V’g(Q) grzlgu/(Q)
V,uz/,u’(Q) - Dyu’g(Q) vuv'u! (Q) + Dg(Q) 5 (529&)
avec
Dg(Q) = 1= Vg (Q)Tgg(Q), (5.29Db)
Nowg(Q) = Vigg(@Q)lgg(Q), (5.29¢)

Dyg(Q) = Dg(Q) x [1 = V5, (@) (Q)] = Nowg(Q) Vg, (@)1 (Q). (5.29d)

Dans le prochain paragraphe, & titre d’exemple, nous comparerons certains éléments de matrice
écrantés par ce modéle avec ceux obtenus par 'inversion compléte du tenseur diélectrique et
avec ceux calculés par le modéle USSB. Afin d’alléger la discussion qui va suivre, le modéle
d’écrantage défini par les équations (5.29) sera désigné dans la suite de ce mémoire par MSB,
acronyme de Multi Sous—Bandes.

5.4.4 Un premier exemple

|| || v || ||
0,25} _
0,2 -__—/ ]
z
20,15} -
:ED 4'\/\\/¥
=
0.1 J'\/\\_
0,05 SQ
O o 1 o N 1 o 1 o
0 25 50 75 100 125

Position z (nm)

F1G. 5.9 — Structure de la bande de conduction et fonctions d’onde du « véhicule test » afin de valider
notre modéle d'écrantage.

Les deux puits en GaAs ont pour épaisseur 200 A et 100 A respectivement. La sous—bande fondamentale
(notée 1) est celle d’énergie la plus faible, les autres étant numérotées dans le sens croissant des énergies.
La température est de 77 K pour une densité électronique totale de 101 m—2.

Dans cette sous—section, nous allons essayer de valider le modéle précédemment décrit,
sur un premier véhicule test en le comparant & un modeéle d’écrantage exhaustif d’inversion
compléte de la matrice diélectrique.

La figure 5.9 représente la structure & double puits quantique asymétrique que nous avons
choisie pour comparer les modéles d’écrantage. Les épaisseurs épitaxiales sont les suivantes
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f=4K
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Vecteur d’onde Q (10° m™1)

(a) Un élément intra-sous—bande pur. Les courbes obtenues
avec notre modéle et par inversion du tenseur diélectrique
sont complétement confondues.
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(b) Un élément inter-sous—bande.

F1G. 5.10 — Deux éléments de matrice du potentiel coulombien en fonction du vecteur d’onde échangé Q
pour différents modéles d’écrantage a 6 = 4 K.

La structure et les fonctions d'onde sont celles de la figure 5.9 et la densité électronique est N, = 101° m—2.
L'inversion du tenseur diélectrique inclut la détermination de la polarisabilité de maniére entiérement numé-
rique et en tenant compte de la non—parabolicité. Le modéle USSB prend en compte uniquement le facteur
d'écran S; de la sous—-bande fondamentale. En médaillon est représenté un agrandissement de la courbe
pour les faibles valeurs de Q. Il permet de positionner plus nettement les courbes entre elles. L'élément
de matrice V3333(Q) est tracé en échelle semi—logarithmique et I'élément de matrice Vj324(Q) est tracé en
échelle linéaire.

106



5.4. Ecrantage multi-sous—bandes

100 . . . . : , :

—— Sans écrantage
Modéle MSB

— — Inversion de &

» =+ Modele USSB

Vaa33(Q) (107%° J m?)

M 1 " 1 L ! A
0.0 > 4 6 8
Vecteur d’onde Q (10® m™!)

(a) Un élément intra-sous—bande pur. Les courbes obtenues avec notre modéle
et par inversion du tenseur diélectrique sont complétement confondues.
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(b) Un élément inter-sous—bande.

F1G. 5.11 — Deux éléments de matrice du potentiel coulombien en fonction du vecteur d’onde échangé Q
pour différents modéles d'écrantage a 6 = 77 K.

La structure et les fonctions d'onde sont celles de la figure 5.9 et la densité électronique est N, = 10'° m—2.
Les modeles d’'écrantage sont identiques 3 ceux utilisés pour la figure 5.10.
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(a) Un élément intra-sous—bande pur.
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F1G. 5.12 — Deux éléments de matrice du potentiel coulombien en fonction du vecteur d’onde échangé Q
pour différents modéles d’'écrantage a § = 200 K.

La structure et les fonctions d'onde sont celles de la figure 5.9 et la densité électronique N, = 10'° m
Les modeéles d’écrantage sont identiques a ceux utilisés pour la figure 5.10.
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5.4. Ecrantage multi-sous—bandes

TaB. 5.3 - Comparaison des valeurs de V3335(Q = 0) obtenues par les différents modéles d'écrantage pour
différentes températures. Les valeurs sont extraites des courbes 5.10, 5.11 et 5.12.

Les modéles comparés Ecart entre les valeurs de V33 (0)
Notre modéle MSB/Inversion de K <1%a4K
8% aTr K

28 % a4 200 K

Modéle USSB/Inversion de & 14%a4K
43 % a 77T K

> 50 % a 200 K

(données en A) : 500/200/30/100/500. Les nombres graissés représentent les puits en GaAs,
les barriéres étant en Alg3Gag 7As.

Afin de voir si le modéle présenté au paragraphe précédent est une approximation raison-
nable, nous présentons sur les figures 5.10, 5.11 et 5.12 deux éléments de matrice du potentiel
coulombien en fonction du vecteur d’onde échangé ). Les trois figures correspondent & des
températures de 4 K, 77 K et 200 K respectivement. Trois modeles d’écrantage sont comparés :
(i) notre modéle, i.e., le modéle MSB en fixant le parameétre g comme étant la sous—bande
fondamentale 1; (ii) Uinversion de la matrice diélectrique calculée de maniére entiérement
numeérique 3 ’aide de la librairie mathématique LAPACK!! et des routines d’inversion dispo-
nibles; (iii) le modele USSB avec g = 1.

En ce qui concerne I’élément de matrice du potentiel coulombien intra-sous-bande pur
Vis2a(Q), les trois modeéles d’écrantage aboutissent & un résultat comparable pour les trois
températures. Le tableau 5.3 reporte des comparaisons entre les valeurs Vi335(0) obtenues par
notre modéle MSB et par le modéle USSB par rapport au modéle « étalon » qu’est I'inversion
compléte de la matrice diélectrique. L’écart entre notre modéle MSB et celui avec [k]™! est
inférieur a 1 % a 4 K et devient proche de 28 % a 200 K. Cela semble indiquer que la répartition
des populations sur ’ensemble des sous—bandes n’est pas totalement pris en compte par notre
modéle. Néanmoins, cet écart reste inférieur a celui constaté avec le modéle USSB qui est
supérieur a 50 % a 200 K.

Voyons maintenant le comportement de I’élément de matrice du potentiel coulombien inter-
sous—-bande V%3,(Q), considéré a titre d’exemple. On constate sur les trois figures que le
modeéle USSB conduit & I'annulation de I’élément de matrice en (Q = 0, tandis que 1’élément
nu a une valeur finie en ce point. Notre modéle rectifie ce comportement incorrect et présente
un écart modéré pour les faibles déviations s’établissant a ~ 10 % par rapport a 1’élément
obtenu par U'inversion de la matrice diélectrique. Dans le cas présent de la transition (1, 3,2,4),
les déviations & faibles vecteurs d’onde échangés () sont assez peu probables. Rappelons que
le vecteur () dépend de I’écart entre les énergies propres des différentes sous—bandes mises en

jeu dans linteraction. A cause du terme AY;,,, qui n’est pas nul, Q = 0 est une valeur moins

"1es librairies sont téléchargeables sur le site http ://www.netlib.org/lapack.
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Chapitre 5. Ecrantage bidimensionnel dans les hétérostructures

fréquemment atteinte.'? Nous verrons dans un prochain chapitre, le 7, que cette modification
p 1Y s y 4
du comportement des éléments de matrice inter-sous—bandes du potentiel coulombien n’est
p 1%
pas sans conséquence sur le transport.

5.5 Ecrantage hors d’équilibre dans les lasers i cascade quan-
tique

Le fonctionnement des LCQ suppose un transport loin de I’équilibre, ne serait—ce que pour
assurer l'inversion de population. Les évolutions des populations dans des conditions hors
d’équilibre influent sur un certain nombre de paramétres, comme la polarisabilité, qui a leur
tour influencent le transport méme. Dans cette partie, nous décrivons une méthode permet-
tant de prendre en compte le caractére hors d’équilibre de la polarisabilité dans 'interaction
électron—électron.

En toute généralité, il serait également souhaitable de disposer d’'un modéle totalement
auto—cohérent, ou la simulation Monte Carlo serait couplée avec la résolution des équations
de Schrédinger et Poisson, afin de prendre en compte rigoureusement les effets de charge d’es-
pace. Effectivement, les fonctions d’onde interviennent dans I'interaction électron—électron par
I'intermédiaire des éléments de matrice du potentiel nu. Cependant, ce couplage auto—cohérent
nécessite des temps de calculs trop longs lorsqu’on ne dispose pas de ressources informatiques
massives. En particulier, et malgré ’accélération par la décomposition en séries de Fourier,
la réévaluation des facteurs de forme électron—électron est une étape pénalisante, qui dure
plusieurs dizaines de minutes. Ainsi, dans ce travail, nous négligerons les effets de redistri-
bution de la charge électronique sur les fonctions d’onde et donc sur le potentiel coulombien
non—écranté.

5.5.1 Position du probléme

Dans un premier temps, rappelons la formule du majorant de la probabilité électron—
électron proposée au chapitre 4 :

m*
A“H/ = 2—};% ZnVMiV'U/V/. (530)

v,/

Nous 'avons déja évoquée, 1’évolution des densités électroniques n,(¢) au cours de la simu-
lation, qui s’écartent de leur valeur calculée & I'équilibre, impose de réévaluer fréquemment
I’ensemble des majorants A,,. De maniére plus indirecte, le potentiel coulombien écranté

o (@) (et donc M) évolue également du fait de la polarisabilité hors d’équilibre.
Certaines sous—bandes se peuplent et voient leur effet sur ’écrantage augmenter au détriment
d’autres qui se vident. La répartition de la charge selon les différentes sous—bandes modifie
le tenseur de polarisabilité. Celui—ci évolue également du fait de la modification de la dis-

tribution énergétique selon la direction paralléle [voir Eqs. (5.5) et (5.12)]. Dans un modéle

12A Paide de Péquation (4.6b), on peut estimer que le vecteur d’onde de déviation minimum Qmin €st :

1 0
Qmin = 5 )G 4/ G2 + A,u,u,u/u’

quantité qui dépend donc de la variation d’énergie potentielle échangée A

I

0
wopl v
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simple de quasi—équilibre, la fonction de distribution peut encore étre décrite par une distribu-
tion de Fermi—Dirac, en définissant convenablement des parameétres effectifs propres & chaque
sous—bande, comme une température électronique 8, ou un quasi-niveau de Fermi.

Dans le prochain paragraphe, nous allons détailler notre méthode pour prendre en compte
le caractére hors d’équilibre du tenseur de polarisabilité.

5.5.2 Principe de la méthode

De maniére générale, ’expression (5.12) des éléments de matrice du tenseur de polarisa-
bilité reste valide dans des conditions de transport hors d’équilibre. Néanmoins, un tel calcul
effectué réguliérement en cours de simulation est trés pénalisant au niveau du temps de simu-
lation car il met en jeu une intégrale'? et trois jeux d’indices v, v/ et Q. En outre, il peut se
révéler numériquement délicat car la fonction de distribution issue de la simulation est une
grandeur tres bruitée.

Afin de simplifier le probléme et de limiter le cotit calcul, nous nous placons dans I’hy-
pothése de la faible déviation. Nous faisons également 1’hypothése de bandes paraboliques.
Dans ce cadre, les éléments non-diagonaux II,,, peuvent étre aisément recalculés en cours de
simulation a I’aide de I’équation (5.19). Seul le traitement des termes diagonaux .S, est délicat
et demande donc que nous détaillions précisément la méthode que nous avons employée. Avant
cela, nous allons expliciter la technique utilisée habituellement dans la littérature.

Etat de ’art

En toute rigueur, le calcul de S, fait intervenir l'intégrale de la quantité df, /0FE,, intégrale
qui est simplifiée & 1’aide de la valeur de la fonction de distribution en K = 0 (voir annexe E).
Ainsi dans la littérature, le facteur d’écran est souvent calculé de la maniére suivante [210,242] :

S, = pufu(0). (5.31)

Goodnick et al. [242], tout comme Mosko et al. [210], proposent de réactualiser ce facteur
d’écran a ’aide de la valeur f,,(0) issue de la simulation. Or, cette grandeur locale est numé-
riquement bruitée et fluctue en général beaucoup, du fait du nombre nécessairement limité de
particules. Il est donc souhaitable de disposer d’une valeur sujette & moins de fluctuations.

Un modéle de calcul des éléments diagonaux de la polarisabilité hors d’équilibre

Nous proposons une méthode permettant de définir une température électronique de sous—
bande 0, qui tient compte de 'ensemble de la fonction de distribution et de son comportement
& énergie élevée. De ce fait, nous obtenons une grandeur qui représente ’écrantage de l'en-
semble des porteurs de la sous—bande et qui fluctue assez peu au cours de la simulation. La
température électronique 6, intervient dans le facteur d’écran accompagnée de la grandeur '),
(voir annexe E) :

FV
kg,

Sy = pu (5.32a)

30n suppose que la fonction de distribution est & symeétrie cylindrique, ce qui évite d’avoir & évaluer
Pintégrale sur Y.

111



Chapitre 5. Ecrantage bidimensionnel dans les hétérostructures

La température étant obtenue itérativement en résolvant :
oo
r, — / L)L — fo())de,
0
ny
kg6, [1 — exp <— )] . (5.32b)

kaBHV

Cette méthode a l'avantage de s’appliquer en toutes circonstances, y compris en cas de forte
dégénérescence.

Condition de réévaluation des paramétres d’écrantage

Toutes les grandeurs intervenant dans 1’écrantage hors d’équilibre, c’est—a—dire les popu-
lations électroniques n,, et les fonctions de distribution f,(K), sont moyennées sur une fenétre
temporelle de quelques centaines de pas de temps afin de réduire significativement les fluctua-
tions numeériques. La polarisabilité est réactualisée (et donc les majorants du potentiel écranté
M 0 ainsi que les probabilités électron—électron A,,/) de maniére périodique ou lorsque la
redistribution des populations & l'intérieur des sous—bandes a dépassé un certain seuil.

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons décrit la méthode que nous avons développée afin de calculer
rapidement les facteurs de forme, & 1’aide d’une décomposition en séries de Fourier des fonctions
d’onde.

Nous avons ensuite discuté de la pertinence des différentes modélisations de la polarisabilité
et choisi le modéle aux faibles déviations permettant de calculer les éléments diagonaux et non-
diagonaux de IT(Q). Nous avons ensuite présenté un modéle d’écrantage améliorant le modéle
d’écrantage a une seule sous-bande utilisé généralement pour modéliser les LCQ [245]. Nous
avons montré que notre modéle décrit correctement les éléments de matrice inter-sous—bandes.

Enfin, dans une derniére partie, nous avons abordé la problématique de ’écrantage hors
d’équilibre. Notre objectif était de définir un paramétre moins bruité que la fonction de distri-
bution en un point de 'espace des phases afin de recalculer les éléments diagonaux du tenseur
de polarisabilité. Dans ce but, une température électronique de sous—bande a été définie.

A ce stade du mémoire, nous avons terminé les chapitres présentant le modéle physique
du simulateur Monte Carlo. Nous allons maintenant, dans la prochaine partie, présenter les
résultats des simulations Monte Carlo de lasers & cascade quantique obtenus a l'aide de ce
simulateur.
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Simulation Monte Carlo de lasers a
cascade quantique
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Introduction de la partie 111

L’objectif de cette partie est d’appliquer le modéle microscopique précédemment décrit a
I’étude du transport dans les lasers a cascade quantique. Nous avons vu au chapitre 1 qu’il
existe une grande variété de LCQ, tant dans la conception de la séquence épitaxiale, que dans
le large éventail de systémes de matériaux. Dans cette partie 111, nous allons étudier quelques
exemples de LCQ qui sont particuliérement intéressants. Nous avons d’abord étudié un LCQ
en infrarouge moyen sur le systéme de matériaux Alg4gIngs2As/Gaga7Ing s3As qui nous a
servi de « banc test ». Puis, nous nous sommes recentrés sur les composants LCQ térahertz
qui sont basés sur le GaAs/Aly 15Gag g5As.

Cette partie se compose de trois chapitres. Dans le chapitre 6, intitulé Premiers exemples
de lasers a cascade quantique, nous étudions les performances de deux LCQ. La premiére
structure a été congue par Scamarcio et al. et émet dans l'infrarouge moyen & la fréquence
de v ~ 27 THz [3]. Cet exemple se veut une premiére approche de la détermination des états
électroniques ainsi que de la simulation Monte Carlo et des paramétres mesurables qu’elle peut
fournir. Le deuxiéme exemple est un LCQ émettant & une fréquence plus basse, dans le domaine
spectral du térahertz. Ce LCQ, concu par Kohler et al., est basé sur une structure de bande
de type superréseaux a pas variable [4,246]. Cet exemple ce veut une premiére introduction au
transport dans les LCQ térahertz avec I'interaction inter—porteurs. Dans cette structure, nous
discuterons de I'influence de I'interaction électron—électron sur le transport dans la mini-bande
d’états du superréseau.

Dans le chapitre 7, intitulé Laser a cascade quantique a dépopulation par résonance de
phonon, nous étudions de maniére approfondie le LCQ concu par Williams et al. [5] qui émet
a 3,4 THz. Ce concept de dépopulation par résonance de phonon est & l'origine d’une famille
de LCQ qui ont, dans une certaine mesure, fixé ’état de l'art des performances des LCQ
térahertz [5, 7,25, 64-66]. Nous étudierons l'influence de l’interaction électron—électron sur
les performances attendues pour ce dispositif. Nous étudierons également la caractéristique
courant /tension de ce LCQ et nous poserons la question de son utilisation & température
ambiante.

Enfin, dans le chapitre 8, intitulé Variantes de la structure o dépopulation par résonance
de phonon, nous discuterons les possibilités de réduire la fréquence d’émission. La premiére
voie, suggérée par Lee et al. [6], consiste & conserver la structure congue par Williams et al. et
a exploiter les transitions « inter—étages ». A cette occasion, nous discuterons de I'influence de
Iinteraction électron—électron et du modéle physique d’écrantage. La deuxiéme voie consiste a
réduire I’écart entre niveaux, en conservant le méme mode de fonctionnement. Williams et al.
ont ainsi obtenu des fréquences aussi basses que 2,1 THz [7]. Nous suggérerons une démarche
permettant de réduire encore la fréquence laser jusqu’a 1 THz.
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Chapitre 6

Premiers exemples de lasers a cascade
quantique

Introduction

Nous avons présenté dans les chapitres précédents notre simulateur de Monte Carlo. L’ob-
jectif de ce chapitre est de ’étalonner sur deux LCQ différant aussi bien par la nature des
matériaux de ’épitaxie que par le domaine de fréquences visées. Dans une premiére section,
nous présentons, a titre illustratif, I’étude du LCQ cong¢u par Scamarcio et al. émettant en
infrarouge moyen a A = 11 um. Ce LCQ a été choisi comme un « véhicule test » du solveur
Schrédinger/Poisson afin de comparer nos calculs aux résultats théoriques et expérimentaux de
la référence [3]. Dans la derniére section de ce chapitre, nous abordons une structure térahertz
émettant & A ~ 68 ym et que I'on doit & Kohler et al. [4]. A cette occasion, nous discute-
rons de I'influence de I'interaction électron—électron dans les LCQ travaillant dans I'infrarouge
lointain.

6.1 Etude d’un laser & cascade quantique & superréseaux en
infrarouge moyen

6.1.1 Structure de la bande de conduction et fonctions d’onde

La figure 6.1 représente la bande de conduction et les principales fonctions d’onde de
létage central du LCQ congu par Scamarcio et al. [3]. Le systéme de matériaux utilisé est
I'Alg 48Ing 50As/Gag a7Ing 53As. Le champ électrique est F' = 25 kV cm™!, la température
0 = 77 K. Dans nos calculs, les équations de Schrodinger et Poisson ont été résolues sur
2p + 1 = 3 étages en considérant 60 sous—bandes, soit 20 par étage. Cependant, par souci
de lisibilité, toutes ne sont pas représentées sur la figure 6.1. Le pas spatial Az utilisé pour
calculer les fonctions d’onde a été fixé a 1 A.

En ce qui concerne les paramétres matériaux, la masse effective du GagarIngs3As a été
prise égale & m* ~ 0,044 x my, celle de 1'Alg 48Ing 50As a été fixée a m* = 0,084 x myg, ou
myg est la masse de 1’électron libre. La discontinuité de bande de conduction entre ces deux
matériaux s’éleve & AE, = 0,52 eV, valeur faisant ['objet d’un consensus dans la littérature [3].
Le coefficient de non—parabolicité dans le Gaga7Ings3As a été pris égal & o ~ 1,3 eV L.
L’ensemble des paramétres matériaux peut étre trouvé dans la référence [91].
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F1G. 6.1 - Structure de la bande de conduction et principales fonctions d'onde de I'étage central du LCQ congu par Scamarcio et al. [3] et basé sur
le systéme de matériaux Al 4slng 52As/Gag 47Ing 53As. Les équations de Schrodinger et Poisson ont été résolues sur 2p + 1 = 3 étages en utilisant 60
sous—bandes mais, par souci de lisibilité, toutes n'ont pas été représentées. Les fonctions d'onde en trait tireté symbolisent les états radiatifs. La séquence
épitaxiale d’un étage est (en A) : 50/13/39/18/34/22/30/27/25/40, oi les couches d’AllnAs ont été graissées. Toutes les couches sont dopées avec
Np = 107 cm~—3. La densité surfacique totale d'un étage est Ny = 9,7 x 10'® m~2. Le champ électrique est F' = 25 kV cm™!, la température = 77 K.
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6.1. Etude d’un laser a cascade quantique @ superréseauz en infrarouge moyen

Dans ce LCQ, tant la région active que l'injecteur sont constitués de superréseaux. On
remarque, sur la figure 6.1, que les sous—bandes forment deux mini-bandes séparées par un
mini—gap d’environ 120 meV. Le fort dopage dans cette structure s’explique par la nécessité
d’écranter, par la charge électronique, ’effet du champ électrique F' afin d’obtenir une « bande
plate ». Nous avons représenté par des traits tiretés les états quantiques qui sont susceptibles de
s’« inverser ». L’écart énergétique entre ces sous—bandes est AE = 115 meV, ce qui correspond
a une fréquence v ~ 28 THz. Cette valeur est proche de celle publiée dans la référence [3], ce
qui montre la validité de notre modéle de détermination des énergies propres et des fonctions
d’onde dans les structures périodiques.

L’élément de dipole entre ces deux niveaux est assez modeste pour une conception en
superréseaux, puisqu’il s’éléve & (z) = 3 nm. Dans la référence [3], un élément de dipdle de
(z) ~ 4 nm a été calculé. La différence sensible entre ces deux résultats peut s’expliquer par
des paramétres matériaux, comme la masse ou le coefficient de non—parabolicité, qui ne sont
pas identiques.

Dans la référence [3], il a été constaté un effet laser jusqu’a 135 K en mode pulsé. La
puissance maximale a été atteinte & 90 K avec 50 mW. Examinons maintenant les résultats
des simulations de Monte Carlo que nous avons menées sur ce LCQ.

6.1.2 Résultats des simulations Monte Carlo

Nous avons simulé 2000 super—particules sur une durée totale de 300 ps, avec un pas
de temps At = 3 x 107 s. Les mécanismes d’interaction suivants ont été inclus dans les
simulations : interaction avec les phonons, impuretés ionisées et le désordre d’alliage. Nous
n’avons pas inclus 'interaction électron—électron dans cette étude. En effet, dans la littérature,
il est mentionné fréquemment que celle—ci n’est pas prédominante dans la conception des LCQ
en infrarouge moyen [150] car 1’écart énergétique entre les sous—bandes est assez conséquent.

Densité électronique n,, (m~2)

M 1 M M 1 M 1 M 1 M 1 M 1
03 03 04 045 05 055 06 0,65
Energie £, (eV)

F1G. 6.2 — Répartition de la densité électronique par sous—bande du LCQ de la figure 6.1. Le champ
électrique est F' = 25 kV cm ! et la température § = 77 K. L’échelle des ordonnées est semi—logarithmique.
Les traits reliant les points sont tracés afin de servir de guide a I'ceil, ainsi que la fléche qui symbolise
I'émission laser mesurée expérimentalement dans la référence [3].
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Chapitre 6. Premiers exemples de lasers a cascade quantique

La figure 6.2 représente les densités électroniques n, des différentes sous—bandes F, de la
structure de la figure 6.1. L’amplitude de I'inversion de population, marquée par une fleche
sur la figure 6.2, est relativement médiocre au vu de la densité électronique totale du LCQ
(~ 1016 m=2). Elle s’éléve & An = 3,2x 10" m~2, soit ~ 0,3 % de la densité totale. D’ailleurs on
constate que, 'inversion de population a lieu non seulement entre deux niveaux discrets, mais
plus globalement entre le premier niveau de la deuxiéme mini-bande supérieure et de nombreux
niveaux du haut de la mini-bande 1. Ce constat, ajouté au fait que le niveau des dopants
présents dans la structure est élevé, explique trés probablement que la raie d’émission de ce
LCQ soit relativement « large » méme & basse température, avec un FWHM!de 30 meV [3].

Quant au courant, nous 1’avons évalué a partir d’'un décompte statistique des transitions
inter—étages. Dans les conditions de simulation de la figure 6.1, il s’éléve & J = 4,76 kA cm 2.
Au vu des résultats expérimentaux de la référence [3] faisant état d’un courant & 90 K qui
s’éleve & ~ 15 kA cm™2, notre modéle semble sous-estimer le courant et donc il néglige
probablement certains mécanismes de transition inter—étages. Effectivement, il nous semble
que le transport dans la mini-bande de l'injecteur est improprement décrit par nos simulations
car l'interaction inter—porteurs n’y est pas incluse. Or, nous pensons qu’elle y jouerait un
grand role au regard des faibles écarts énergétiques entre les états de cette mini-bande. Ce
LCQ devrait donc étre simulé en incorporant l'interaction électron—électron, ce qui est trés
coliteux en temps calcul, du fait du grand nombre de sous—bandes et de la densité électronique
trés élevée. Cependant, nous avons constaté que, méme sans l’interaction électron—électron,
le LCQ a des performances relativement moyennes, le courant étant particuliérement élevé et
I’élément de dipdle faible. Le niveau de dopage dans cette structure s’est vite révélé un frein
pour atteindre des performances intéressantes, car, outre un courant élevé, il serait a l'origine
de D'élargissement spectral important. C’est pourquoi ce LCQ a été supplanté par d’autres
structures a superréseau a pas variable qui font montre de performances plus intéressantes.
Nous étudierons une telle structure dans la deuxiéme section de ce chapitre.

Nous avons tracé sur la figure 6.3 la caractéristique courant—tension J(F') pour la structure
de la figure 6.1 & le température # = 77 K. On constate que, dans la plage de champ 25—
27 kV /cm, la caractéristique présente une résistance différentielle négative, avec une chute de
la densité de courant alors que le champ électrique croit.

La figure 6.4 représente la densité électronique par sous—bandes du LCQ de la figure 6.1
pour différentes valeurs du champ électrique F. On constate que les populations du niveau
laser haut et des états laser bas augmentent en méme temps que le champ appliqué F' croit.
Les transitions inter—étages apportent ainsi au gaz électronique un surplus d’énergie qui, par
exemple, pour un champ de F' = 27 kV /cm équivaut & ~ 26 meV par période. Pour le champ de
27 kV cm ™!, on peut remarquer un pic dans la répartition de la distribution pour une énergie
proche de 0,62 eV. L’explication de cet état anormalement peuplé réside dans le couplage entre
les étages successifs & cause de la délocalisation des fonctions d’onde. Si ’on faisait apparaitre
les niveaux de tous les étages, cet état serait groupé avec ceux de la mini-bande fondamentale
de I’étage précédent.

Nous avons tracé sur la figure 6.5 les densités électroniques des différentes sous—bandes
pour différentes températures de réseau en maintenant le champ électrique constant & F' =
25 kV cm ™. Le fonctionnement & température ambiante de ce LCQ semble prometteur puisque
l'inversion de population reste maintenue avec An ~ 7 x 103 m~2, soit un doublement de

! Acronyme anglais signifiant Full Width at Half Mazimum, ¢’est-a—dire littéralement largeur totale 3 demi-
hauteur.
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6.1. Etude d’un laser a cascade quantique @ superréseauz en infrarouge moyen
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F1a. 6.3 — Caractéristique courant—tension J(F') du LCQ de la figure 6.1 en échelle semi—logarithmique.
La température a été maintenue constante a 77 K.
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F1G. 6.4 — Répartition de la densité électronique n, par sous—bande du LCQ de la figure 6.1 pour différents
champs électriques F'. La température de réseau a été maintenue constante a § = 77 K.
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Chapitre 6. Premiers exemples de lasers a cascade quantique
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F1G. 6.5 — Répartition de la densité électronique n,, par sous—bande du LCQ de la figure 6.1 pour différentes

températures de réseau . Le champ a été maintenu constant a3 F = 25 kV cm™".

son amplitude par rapport & sa valeur & 77 K (~ 0,7 % de la charge totale & 300 K). A cette
température de 300 K, c’est l'interaction sur phonon optique polaire qui prédomine notable-
ment. Cependant, ce comportement reste purement qualitatif, seule 'expérience permettant
de statuer sur ’émission laser & température ambiante.

6.2 Etude d’un laser & cascade quantique & superréseaux i pas
variable térahertz

Dans cette section, nous étudions un LCQ en infrarouge lointain basé sur ’AlGaAs/GaAs.
La conception du LCQ différe également du cas précédent puisque 'injecteur est un super-
réseau a pas variable. Dans un premier temps, nous présenterons la structure de bande de
conduction ainsi que les principales fonctions d’onde. Ensuite, nous discuterons de I'influence
de l'interaction électron—électron sur la répartition de la charge électronique entre les différents
niveaux quantiques. Nous discuterons également de la possibilité d’obtenir le gain du LCQ
par les résultats de la simulation de Monte Carlo.

6.2.1 Structure de la bande de conduction et fonctions d’onde

Le LCQ congu par Kohler et al. [4,246] est basé sur le concept de région active sous la
forme d’'un superréseau & pas variable, c’est—a—dire d’'une alternance d’un grand nombre de
puits quantiques d’épaisseur diminuant graduellement. Dans le cas qui nous intéresse ici, le
systéme de matériaux est le GaAs/Alg 15Gag g5 As. La figure 6.6 présente la structure de bande
et les principales fonctions d’onde du LCQ pour un champ électrique appliqué F = 3,5 kV cm ™!
et une température § = 80 K. Pour obtenir une description compléte du LCQ, nous avons
utilisé 60 sous—bandes. Les équations de Schrédinger et Poisson ont été résolues sur 2p+1 =3
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6.2. Etude d’un laser & cascade quantique & superréseauz & pas variable térahertz

étages au sens de la méthode de périodisation présentée au paragraphe 3.3. Ainsi, 20 sous—
bandes sont calculées par étage. Le pas de discrétisation dans la direction de confinement est
Az =1 A. La précision de la résolution des énergies propres a été fixée 3 AE = 1074 &V.

Explicitons briévement les paramétres matériaux utilisés dans la simulation. La discon-
tinuité de bande de conduction entre le GaAs et 1’Aly 15GaggsAs, évaluée selon la loi dite
« 62:38 », est AE. = 0,15 eV. La masse effective du GaAs est m* = 0,063 x mg, celle de
I’Alg 15Gag g5As est prise égale & 0,079 x my. Le coeflicient de non—parabolicité du GaAs vaut
a = 0,618 eV~!. Pour les autres paramétres matériaux, nous avons repris les données des
références [92,204]. Le lecteur y trouvera les valeurs des différents parameétres (masse, non—
parabolicité, etc) en fonction de la composition en aluminium ainsi que la bibliographie dont
sont issues ces données.

On constate que 'emploi d’un superréseau & pas variable permet d’obtenir une structure
de bande plate sans avoir recours & un niveau de dopants important. Nous avons tracé sur la
figure 6.6 en trait tireté les niveaux radiatifs de 1’émission térahertz. Ces états sont, respecti-
vement, le 7M€ et le 81€M€ niveau & partir de la sous-bande fondamentale. I’écart énergétique
entre ces sous—bandes est AEg; = 18,8 meV, c’est—a—dire vgy = 4,5 THz. L’élément de dipole
entre ces états s’éléve a (zg7) ~ 6,9 nm. On remarque que cette valeur est supérieure d'un
facteur environ deux a celle calculée dans la structure en infrarouge moyen du paragraphe
précédent.
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F1G. 6.6 — Structure de la bande de conduction et principales fonctions d’onde de I'étage central du LCQ décrit par Kohler et al. dans la référence
[4]. Ce LCQ est basé sur le systéme de matériaux GaAs/Aly 15Gag ssAs. Les équations de Schrédinger et Poisson ont été résolues sur 2p + 1 =
3 étages en utilisant 60 sous—bandes, mais par souci de lisibilité toutes n'ont pas été représentées. La séquence épitaxiale d'un étage est (en A) :
43/188/8/158/6/117/25/103/29/102/30/108/33/99 oil les couches d'AlGaAs ont été graissées et le puits de 102 A est dopé avec Np = 4 x 10?2 m~3.
La densité électronique totale par étage est N, = 4,08 x 10'* m~2, le champ électrique appliqué F = 3,5 kV cm™! et la température § = 80 K. La fléche
désigne les deux niveaux radiatifs, 7 et 8, qui ont été tracés en traits tiretés.
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6.2. Etude d’un laser & cascade quantique & superréseauz & pas variable térahertz

6.2.2 Paramétres des simulations Monte Carlo

Nous avons simulé 5000 particules sur une durée totale de 300 ps, avec un pas de temps
At =5x10"10s.

En ce qui concerne la modélisation de l'interaction électron—électron, les éléments de ma-
trice du potentiel coulombien écranté et non—écranté ont été calculés sur un maillage de 100
points avec un pas de ’espace réciproque s’élevant & AQ = 107 m~'. La détermination du
pas AQ est soumise & deux contraintes qui sont opposées. D’une part, afin de modéliser des
échanges énergétiques de 'ordre de grandeur de 1 THz (i.e. 4 meV), le maillage de ’espace ré-
ciproque doit étre choisi relativement fin. En utilisant une relation de dispersion parabolique
e = h?K?/2m*, on peut estimer le vecteur d’onde correspondant & une énergie de 4 meV.
Dans le GaAs, on obtient K ~ 8 x 107 m~'. D’autre part, AQ est fixé par les ressources
informatiques et la place mémoire disponibles sur les stations de calcul. Ainsi, tous les sys-
témes possédant un grand nombre d’états ne sont pas simulables, ou en tout cas, pas dans les
mémes conditions de « finesse » des maillages. Notre programme informatique simulant les
60 sous—bandes de la structure de Kohler et al. occupe plus de 1 Go de mémoire. D’ailleurs,
méme avec 'accélération du calcul des facteurs de forme, le calcul des majorants des probabili-
tés électron—électron dure environ une heure avec la configuration informatique du chapitre 3.
Nous avons opté pour le modeéle d’écrantage MSB avec réactualisation des probabilités tous les
2000 pas de temps a l'aide d’une polarisabilité calculée dans 'hypothése de la faible déviation.

Les mécanismes d’interaction suivants ont été inclus dans le modele : interaction électron—
électron, interaction électron—phonon (acoustique et optique polaire), interaction avec les im-
puretés ionisées et 'interaction d’alliage. La pas d’énergie pour le calcul des probabilités a
été fixé a Ae = Iwep/25 ~ 1,4 meV, valeur inférieure a ’énergie correspondant & 1 THz, i.e.,
4 meV.

6.2.3 Influence de l’interaction électron—électron
Répartition de la densité électronique en fonction des sous—bandes

Afin de discuter de l'influence de I'interaction inter—porteurs sur le transport dans le LCQ
de la figure 6.6, nous avons représenté sur la figure 6.7 la répartition de la densité électronique
n, en fonction des énergies propres F, en incluant ou non l'interaction électron—électron dans
le simulateur Monte Carlo.

On constate nettement que sans l'inclusion de l'interaction électron—électron, aucune in-
version de population o une fréqguence proche de 4,5 THz n’est obtenue. Par contre, en incluant
I'interaction inter—porteurs, nous trouvons une inversion de population correspondant & un
écart énergétique AFE = 18,8 meV.

Dans la référence [246|, des simulations de Monte Carlo ont donné une inversion de popu-
lation Angy = ng —n7 ~ 1,1 x 10'3 m~2. Nous trouvons, a partir des résultats de la figure 6.7,
Angr = 2,5 x 103 m~2, soit ~ 6 % de la densité surfacique totale. Dans la référence [148],
Indjin et al. ont calculé que Angy était compris entre 1,8 x 10" m~2 et 0,5 x 10'3 m~2 pour
des températures de réseau allant de 4 K & 60 K. La différence entre ces résultats peut étre
due & de multiples raisons qui ont a voir, tant avec le choix des paramétres matériaux, qu’avec
la modélisation de l'interaction électron—électron et de I’écrantage, détails qui apparaissent
rarement dans les publications. De plus, une légére modification sur les fonctions d’onde peut
avoir des conséquences qu’il est souvent difficile de prévoir sur les taux d’interactions entre les
états.
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F1G. 6.7 — Répartition de la densité électronique n, par sous—bande pour le LCQ de la figure 6.6. La fléche
permet de symboliser la transition radiative a la fréquence v ~ 4,5 THz. Le champ électrique appliqué est
F =3,5kV cm™! et la température § = 80 K.
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6.2. Etude d’un laser & cascade quantique & superréseauz & pas variable térahertz

Estimation du gain quantique

Il peut étre intéressant, & bien des égards, de calculer le gain des LCQ pour le comparer
aux pertes de la cavité. Ces pertes peuvent étre séparées essentiellement en trois contributions
dues au guide d’onde, aux miroirs et & ’absorption des porteurs libres. Nous allons voir que
les résultats des simulations de Monte Carlo peuvent, dans une certaine mesure, fournir des
indications sur ce gain.

Le gain g,, entre deux niveaux v et u peut étre calculé a partir des résultats Monte Carlo

et a partir de la connaissance de ’amplitude de I'inversion de population An,,. L’expression
de gy, est [37,52,247] :

A”vu€2fw

2w Dengpkom* Yy,

Gop (6.1)

ou fy, est la force d’oscillateur? pour la transition optique v — p, c est la vitesse de la
lumiére, nqp est I'indice optique du matériau, D est, on le rappelle, la longueur d'un étage
de la structure, et v,, est la « largeur de raie » de I’émission (en seconde™!). Ce paramétre
Y est relativement délicat & déterminer par les simulations de Monte Carlo. Il représente
I’élargissement spectral di aux mécanismes non-radiatifs qui « concurrencent » la radiation
optique.

Dans un premier temps, on utilise une valeur communément mesurée pour d’autres LCQ
térahertz de v ~ 2 meV. Avec nos résultats de simulation, on calcule ainsi un gain gg7 ~
38 cm~!. L’application numérique a été effectuée avec les paramétres matériaux du GaAs, i.e.,
nop = 3,3 et m* = 0,063 x mg. Ce calcul semble s’accorder avec celui de la référence [246]
qui fait état d’un gain compris entre 31 et 110 cm™'. A titre de comparaison, cette formule
appliquée au LCQ étudié dans la premiére section, c’est—a—dire a la structure concue par
Scamarcio et al., donne g = 6,4 cm~! en utilisant v = 30 meV, nyp, = 3,2 et m* = 0,044xmy [3].

La quantité y~! est un temps de cohérence de phase qui, en toute rigueur, exprime la
perte de cohérence quantique entre éléments non—diagonaux de l'opérateur densité [37,248].
Tout le probléme est alors de préciser quelles interactions sont déphasantes. Ce sujet fait,
encore aujourd’hui, ’objet de travaux théoriques, que nous n’aborderons pas dans ce travail,
car ils dépassent de trés loin le sujet de cette thése. Mentionnons simplement que la notion
de cohérence est intimement liée au choix de la représentation du systéme et au choix de la
relation de jauge [135]. Afin essayer d’obtenir un ordre de grandeur raisonnable, nous allons
considérer que seules les interactions inélastiques sont déphasantes, hypothése émise dans les
références [248,249|, qui ne considérent que 'interaction sur phonons optiques polaires intra-
sous—bandes.

Par un décompte statistique des interactions intervenues durant la simulation de Monte
Carlo, il est possible de calculer les « durées de vie » intra- et inter-sous-bande 7,,_,,. Si durant
le temps de simulation tgm, on décompte statistiquement N,/ transitions de la sous-bande
v vers la sous-bande p par le mécanisme d’interaction 7, alors la durée de vie 7, peut étre

?La force d’oscillateur est reliée a I’élément dipolaire (z,,) par 'expression suivante :

2miAE,
Jou = Ohg = <ZVM>2'

Cette grandeur est sans dimension. Cette définition fait abstraction du probléme posé par la non—parabolicité.
Pour de plus amples détails, le lecteur est invité a consulter larticle de Sirtori et al. [48]

127
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simplement calculée par® :

1 _ Nytsim
v—u N]?/’]_)u Y

(6.2)

ol N, le nombre d’électrons sur la sous—bande v. Alors la durée de vie totale 7, est calculée
par :

= Z (Tﬁ_)u)_l. (6.3)

pFEVY

Nous avons calculé un temps de relaxation 757 >~ 0,75 ps, ce qui correspond a ~vg7 ~ 0,9 meV.
Avec cette valeur de 7g7, le gain calculé avec la formule (6.1) s’éléve & gg7 = 115 cm™!. Visi-
blement la valeur de g7, calculée uniquement avec les interactions avec les phonons optiques
polaires, semble inférieure aux valeurs mesurées. On néglige manifestement un certain nombre
d’interactions « décohérentes ». Dans la littérature, la rugosité des interfaces semble étre un
facteur d’élargissement, les transitions verticales étant mieux définies que les transitions diago-
nales. En outre, on néglige I’ensemble des interactions électron—électron, hypothése trés sévére.
A dire vrai, un cadre théorique sur le déphasage induit par 'interaction électron—électron est
aujourd’hui toujours manquant. Woerner et al. [144] indiquent ainsi que seule une fraction
des interactions électron—électron contribue & la décohérence. A ce niveau, il semble que le
cadre de la régle d’or de Fermi décrivant les interactions entre états propres du Hamiltonien
non—perturbé de BenDaniel-Duke semble trop restrictif et ne permette pas de tenir compte
de superposition cohérente d’états quantiques [144].

Nous allons donner un exemple ol un mécanisme supplémentaire a été décompté dans le
calcul de ~. Ainsi, nous avons calculé 7 en incluant les interactions électron—électron intra-
sous—bande 8 et inter-sous—bande 8 — 7. Dans ce cas, on obtient 7 ~ 0,07 ps, soit v ~ 10 meV,
valeur qui est manifestement surestimée. Le calcul de ~ attend donc une définition précise des
interactions déphasantes & prendre en compte. Cependant, toute nouvelle interaction intro-
duite dans le modéle modifie les performances du LCQ, c’est—a—dire le courant, le paramétre
~ et I'inversion de population An. Comme g < An/~, il est difficile de donner une estimation
qualitative de 'influence d’un nouveau mécanisme d’interaction sur le gain.

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudié deux exemples de LCQ. Les deux structures différent
tant par le systéme de matériaux que par leur fréquence d’émission. Ainsi nous avons pu
illustrer ’étendue des applications possibles du simulateur et son caractére général.

Pour ces deux structures, notre modéle prédit une inversion de population qui concerne,
dans les deux cas, au mieux une faible fraction de la densité électronique totale. Nous avons
constaté que la non inclusion de l'interaction entre les électrons conduit & une sous—estimation
de la densité de courant dans le LCQ émettant dans l'infrarouge moyen & A = 11 um.

Dans le tout premier exemple de LCQ térahertz, nous avons montré un effet spectaculaire
de l'interaction électron—électron sur les densités électroniques de sous—bandes. Nos résultats
Monte Carlo prédisent pour cette structure un gain compris entre 38 et 115 cm™! suivant
la valeur de 1’élargissement spectral. Dans le prochain chapitre, nous allons étudier un autre
LCQ térahertz basé sur le concept de dépopulation par résonance de phonon et qui a montré

311 ne s’agit en aucune fagcon d’une définition unique, de multiples normalisations et définitions pouvant
conduire & la notion de durée de vie dans la simulation de Monte Carlo.
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6.2. Etude d’un laser & cascade quantique & superréseauz & pas variable térahertz

des performances tout & fait remarquables. Le LCQ térahertz & superréseau & pas variable
pourra alors servir de point de comparaison.
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Chapitre 7

Laser a cascade quantique a
dépopulation par résonance de phonon

Introduction

Dans la section 7.1, nous présentons le laser a cascade quantique & dépopulation par ré-
sonance de phonon congu par Williams et al. [5]. Nous détaillons la structure de bande de
ce composant, les états électroniques et le principe de fonctionnement & 1’origine de 'inver-
sion de population. Dans la section 7.2, nous exposons les premiers résultats de simulations
Monte Carlo de ce LCQ. Dans un premier temps, nous précisons les paramétres de simulation
que nous avons adoptés. Ensuite, nous discutons dans le détail de I'influence de l'interaction
électron—électron sur le transport. Dans la section 7.3, nous discutons de l'impact du modéle
physique de I'interaction inter—porteurs sur les performances de ce LCQ. Dans la derniére sec-
tion 7.4, nous étudions l'influence de deux paramétres prépondérants que sont la température
de réseau et la polarisation extérieure. Nous essaierons de déterminer l'origine des densités de
courants élevées, dont souffre le composant. Enfin, pour conclure le chapitre, nous discutons
du fonctionnement du composant a température ambiante.

7.1 Présentation de la structure

La premiére structure & dépopulation par résonance de phonon (expression abrégée par
Pacronyme DPRP dans la suite de ce mémoire) a été congue par Williams et al. du Massachu-
setts Institute of Technology & Boston [5]. Ce premier composant a été a I’origine d’une famille
de LCQ qui sont a ’état de I’art pour les conditions de fonctionnement au térahertz (fréquence,
puissance de sortie, température en CW, ... ), tout en conservant une séquence épitaxiale élé-
mentaire relativement simple par rapport aux LCQ utilisant des superréseaux [5,25,64-66].
Nous allons voir que, dans ce LCQ, le phénoméne d’inversion de population peut étre décrit
4 I'aide de seulement cing sous-bandes. Cette relative simplicité permet de mener une étude
poussée de l'influence de l'interaction électron—électron et de sa modélisation dans un LCQ
émettant aux fréquences térahertz.
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F1G. 7.1 - Potentiel et principales fonctions d'onde de I'étage central (trait plein) du laser 3 cascade quantique 3 dépopulation par résonance de phonon
fabriqué dans le systéme de matériaux GaAs/Alg 15Gag s5As [5].

Les fonctions d'onde ont été obtenues en résolvant les équations de Schrédinger et Poisson sur 2p + 1 = 3 étages a I'aide de 30 sous—bandes, toutes
n'étant pas représentées par souci de lisibilité. Le champ externe appliqué est ' = 12,2 kV cm~! et la température de réseau est 44 K. On a fait
figurer en trait tireté les fonctions d’onde de I'étage adjacent obtenues par périodisation. La séquence épitaxiale d'un étage est la suivante (en A) :
54/78/24/64/38/148/24/94, ol les barriéres d’AlGaAs ont été graissées et le puits de 148 A est dopé a 1,9 x 10'® cm—3, pour une densité surfacique
totale par étage de N, = 2,8 x 104 m~2,

uouoyd ap eoueuosa1 red uoryendodop v anbrjuenb apeosed ¢ 1eseT ) d131dey)



7.1. Présentation de la structure

La figure 7.1 représente la structure de la bande de conduction et les principales fonctions
d’onde du LCQ & DPRP pour F = 12,2 kV cm™! et # = 44 K. Pour ces calculs, nous avons
repris les parameétres matériaux utilisés pour ’étude du LCQ & superréseau & pas variable du
chapitre précédent. Les équations de Schrédinger et Poisson ont été résolues sur un maillage
de pas spatial Az=1A, sur2p+1=3 étages, par la méthode de périodisation présentée au
paragraphe 3.3. Cette structure est convenablement décrite a ’aide de 30 sous—bandes, soit
dix par étage, toutes n’étant pas représentées par souci de lisibilité. C’est donc & dessein que
nous avons employé précédemment 1’expression de « relative simplicité », car la modélisation
de l'interaction électron—électron dans ce LCQ nécessite, tout de méme, de trés importants
moyens informatiques pour calculer les éléments de matrice du potentiel coulombien entre ces
30 sous—bandes.

La précision sur les valeurs propres est de 1074 eV. L’obtention des 30 états électroniques
s’effectue en environ une minute avec la configuration informatique présentée au chapitre 3.
On constate sur la figure 7.1 que les fonctions d’onde sont fortement délocalisées sur plusieurs
étages. En particulier, on remarquera le recouvrement important entre les fonctions d’onde
de l'injecteur (notés 1, 2 et 1’, 2') d'un étage a l'autre, ce qui est confirmé par I’élément de
dipole (z12/) = 1,4 nm. Le tableau 7.1 donne les valeurs des énergies propres représentées sur
la figure 7.1.

TAB. 7.1 — Energies propres E,,, populations initiales ainsi que les majorants électron—électron des sous—
bandes représentées par la figure 7.1.
La température est § = 44 K et le champ électrique F' = 12,2 kV/cm.

v  E, (eV) Populations Majorants électron—électron AYe
initiales (10 m~2) en début de simulation (10 s71)

1 9,54x1072 24,8 47.6

2 0,104 3,2 21

3 0,141 ~0

4 0,147 ~0

) 0,162 ~0 28

La séquence épitaxiale de ce LCQ est constituée d’une paire de double puits quantiques
réalisés & I'aide des matériaux GaAs/Alg 15Gagg5As et réglés de maniére & obtenir, sous 1’ap-
plication du champ externe F' = 12,2 kV /cm, les caractéristiques suivantes :

e Une émission laser qui se produit entre les niveaux notés 5 et 4 a la fréquence de 3,6 THz
(c'est—a—dire AE54 = 15 meV), avec un élément dipolaire (z54) = 5,4 nm. Dans la
référence |5, 'écart énergétique calculé est d’environ de 14,2 meV, pour un élément
dipolaire de 6,4 nm. La différence entre nos valeurs et celles de la référence [5] peut
s’expliquer par des écarts sur les parameétres matériaux, comme la masse effective ou la
discontinuité de la bande de conduction entre GaAs et Alg 15Gaggs5As;

e Un anti—croisement des sous—bandes 4 et 3 : ’écart énergétique entre ces états est ainsi
tres faible, AE 3 = 5,9 meV et le recouvrement spatial trés important (z43) = 9 nm;

e Un écart énergétique entre les sous—-bandes 3 et 2, légérement supérieur & I’énergie du
phonon optique polaire du GaAs, i.e., AE3y = 37 meV ~ hwgp ;
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e Le couplage avec ’étage adjacent est assuré par 1’anti—croisement des niveaux 1 et 5, 5’
étant le niveau laser haut de I’étage adjacent. L’écart énergétique entre ces niveaux est
AFE 5 = 2,7 meV et (z15) = 2,8 nm. La « chute de potentiel » d'un étage a l'autre est
A =~ 64 meV (ou ~ 64 mV /période).

Nous avons fait abondamment référence au chapitre 1 au mécanisme de dépopulation du niveau
laser bas par phonon. Rappelons en quoi cela consiste : I’écart énergétique entre les sous—bandes
3 et 2, c’est—a—dire entre le doublet des niveaux laser bas et I'injecteur, est réglé sur I’énergie du
phonon optique polaire. Ainsi, la probabilité de réaliser la transition inter-sous—bande 3 — 2
par émission d’un phonon optique polaire est trés importante. La résonance avec 1’énergie
de phonon permet donc de dépeupler « indirectement » le niveau laser bas. Ce phénoméne
assure la sélectivité du dépeuplement, en évitant de vider le niveau laser haut et de diminuer
le temps de vie du niveau 3. En outre, ce mécanisme d’émission de phonon optique s’amplifie
lorsque la température augmente [5]. Ce mécanisme sera plus amplement détaillé lorsque nous
aborderons ultérieurement les taux de transitions & l’issue des simulations de Monte Carlo.
Discutons maintenant de 'influence de I'interaction inter—porteurs sur les performances (i.e.,
amplitude de l'inversion de population, densité de courant, ...) de ce LCQ.

7.2 Influence de 'interaction électron—électron

Dans cette partie nous essayons d’examiner 'influence de l'interaction électron—électron
sur le transport dans le LCQ de la figure 7.1. Pour cela, nous comparerons les résultats obtenus
avec et sans l'interaction inter—porteurs. Mais avant cela, précisons tout d’abord les paramétres
de simulation que nous avons utilisés.

7.2.1 Paramétres des simulations Monte Carlo

La plupart des paramétres sont fixés aprés de nombreux essais afin d’optimiser la précision
et le temps de simulation. Pour le LCQ & DPRP, un point en (6, F'), avec les paramétres
que nous donnons ci—dessous et la configuration informatique du chapitre 3, s’obtient en
~ 36 heures. Le programme occupe, du fait des tableaux relatifs au potentiel coulombien,
environ 250 Mo en mémoire.

1. Paramétres de Monte Carlo :

Nous avons étudié le transport de 2000 électrons sur une durée totale de 200 ps avec un
pas de temps At =5 x 1076 s pour la plupart des simulations. En effet, dans certaines
conditions de simulation, il est nécessaire d’adapter le pas At : par exemple, nous verrons
que lorsque la température augmente les probabilités d’interactions augmentent avec elle,
obligeant & diminuer le pas de temps. Nous préciserons, lorsque ces études seront menées
en section 7.4, quel a été le pas de temps choisi. Le principe d’exclusion de Pauli a été
modélisé en prenant un maximum de 50 particules par case de I'espace des phases. Nous
verrons que, dans le régime de gaz non dégénéré que nous obtenons, le principe de Pauli
a peu d’influence.

2. Modélisation des interactions :

Les mécanismes d’interaction suivant ont été considérés : électron—électron, électron—
phonons (acoustiques et optiques polaire), électron-impuretés ionisées et interaction
d’alliage.
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Nous avons employé un pas de discrétisation en énergie des probabilités d’interac-
tion identique & celui utilisé pour le LCQ térahertz du chapitre précédent, c’est—a—dire
fwep /25 ~ 1,4 meV.

En ce qui concerne la modélisation de l'interaction électron—électron, le potentiel cou-
lombien est calculé sur 200 points avec un pas AQ = 7 x 10° m~!, ce qui correspond
4 une énergie maximale de ~ 0,7 eV. Sauf pour les calculs menés dans la section 7.3,
nous incluons dans la modélisation de l'interaction électron—électron l'effet du terme
d’échange di a la répulsion entre électrons de spins paralléles.

3. Paramétres d’écrantage hors d’équilibre :

Dans cette premiére partie sur la présentation de 1’effet de I'interaction électron—électron,
nous utilisons le modéle d’écrantage MSB présenté au chapitre 5. Nous reportons au cha-
pitre 8 une discussion plus poussée sur I'influence du modéle d’écrantage. On suppose
que D’essentiel de la distribution électronique est portée par la sous—bande fondamen-
tale, qui est donc seule & écranter le gaz électronique (sous—bande numérotée 1 sur la
figure 7.1). Ainsi, on fait g = 1 dans les équations de l’écrantage [équations (5.29)]. On
procéde & une remise a jour de ’écrantage et des probabilités électron—électron tous les
2000 pas de temps. Un seuil de 7 % de la densité électronique totale a été fixé de maniére
& travailler avec des sous—bandes dont la population est représentative, sans étre trop
affectée par les fluctuations bréves.

Dans la suite de cette partie, nous allons d’abord introduire le lecteur aux ordres de gran-
deurs des taux de transitions des différents mécanismes d’interaction. Puis, nous étudierons
I'influence de l'interaction inter—porteurs, successivement, sur la dynamique du systéme, sur
la répartition de la densité électronique entre les différentes sous—bandes et sur les fonctions
de distribution. A cette occasion, nous aborderons la notion trés importante de température
électronique de sous—bande qui sera utilisée dans la suite de ce mémoire.

7.2.2 Probabilités d’interaction dans le LCQ 4 DPRP a § =44 K

TAB. 7.2 — Majorants électron—électron Ai/iu [Eq. (4.16)] intra- et inter-sous—bandes pour les cinq sous—
bandes principales du LCQ de la figure 7.1.

Ces calculs sont menés a partir des populations et du tenseur de polarisabilité a I'équilibre thermodynamique
a la température 6 = 44 K. L'unité des probabilités est 103 s—1.

vou 1 2 3 4 5

1 2477 204 3x107%2 24x1072 62x1073
2 84 118 1072 12x1072 87x1073
3 1,1 0,32 1,46 2 x 1072 1073
4 1,1 03 21x1072 1,4 4,2 x 1073
5 ~1 03 8x1073 1072 1,4

Dans un premier temps, nous présentons les ordres de grandeur des divers mécanismes
d’interaction dans le laser & cascade quantique & DPRP. Nous avons tracé sur la figure 7.2
les probabilités totales pour les cinq sous-bandes de la structure & DPRP en fonction de
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F1G. 7.2 — Probabilité totale par sous—bande en fonction de I'énergie cinétique ¢ pour les cinq sous—bandes

de I'étage central du LCQ de la figure 7.1.
Le pas en énergie est Ae ~ 1,4 meV. L'interaction électron—électron ainsi que |'interaction sur impuretés

ionisées n'ont pas été représentées sur la figure par souci de lisibilité.
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I'énergie cinétique ¢, ¢’est-a—dire la somme des probabilités A, (e) sur 'indice de sous-bande
finale p. Par souci de bien distinguer les différents mécanismes, nous n’avons par représenté
I'interaction électron—électron et 'interaction sur impuretés ionisées. Les majorants électron—
électron totaux sont donnés, quant & eux, par le tableau 7.1. A noter que les valeurs de ce
tableau sont calculées & 1’équilibre thermodynamique. Elles pourront évoluer fortement en
cours de simulation.

Sur la figure 7.2, on remarque les nombreux seuils d’émission de phonon optique polaire
intra- et inter-sous-bandes. En comparant cette figure et le tableau 7.1, on constate que,
dans 1’ensemble, les probabilités électron—électron sont d’un ordre de grandeur de 100 & 10
fois supérieures que les autres probabilités, i.e., majoritairement les probabilités sur phonon
optique polaire.

La probabilité d’interaction sur impuretés ionisées s’éléve, pour sa valeur maximale, &
quelques 10'® s~!. L’interaction d’alliage est 10 & 100 fois plus rare que l’interaction sur
phonon optique polaire. De maniére semblable, 'interaction sur phonon acoustique est, a
44 K, inférieure d’un facteur 10* & celle du phonon optique polaire. Nos calculs montrent
que ces mécanismes d’interaction sont beaucoup moins élevés. Ils induiront peu de transitions
inter-sous—bandes et donc inter—étages, et ne participeront pas de maniére prépondérante au
courant dans le LCQ.

Détaillons & présent quelque peu les majorants de 'interaction électron—électron en discu-
tant des contributions intra- et inter-sous—bandes rassemblées dans le tableau 7.2. On constate
que les probabilités inter-sous—bandes sont de deux & trois ordres de grandeur inférieures aux
probabilités intra-sous—bandes. Ceci s’explique par le fait que les facteurs de recouvrement,
intervenant dans le calcul des probabilités électron—électron inter-sous-bandes A,,, ont des
maximums beaucoup plus faibles que les éléments intra-sous—bande F,,,,, qui sont les élé-
ments qui contribuent majoritairement aux probabilités intra-sous-bande A,, et qui valent 1
en @ = 0 (voir chapitre 5).

7.2.3 Détail des réjections dans le traitement de Dl’interaction électron—
électron

La figure 7.3 permet de mieux comprendre comment est traitée ’'interaction électron—
électron par la méthode de Monte Carlo et quel est son cofit numérique. Nous avons tracé sur
cette figure la proportion des événements électron—électron rejetés par rapport au total des
événements électron—électrons tirés au cours de la simulation. Avant toute chose, nos calculs
montrent qu’en général environ 95 % des interactions sont en fait rejetées, confirmant le fait
que le traitement de l'interaction inter—porteurs se révéle en fait trés cotiteux.

Rappelons que les interactions électron—électron peuvent étre refusées soit parce que la
conservation de I’énergie n’est pas vérifiée, soit aprés détermination de 1’état final. Les courbes
de la figure 7.3 expliquent par quelle catégorie de réjections les interactions sont refusées.
On constate que c’est essentiellement la réjection sur la détermination des états finaux qui
I’emporte. On remarque également, qu’au fur et & mesure que la simulation se déroule, le
nombre de réjections sur la conservation de 1’énergie diminue. On peut montrer que cela est
di au fait que les électrons sont plus « chauds » et donc vérifient plus facilement les lois
de conservation de l’énergie lors des transitions inter-sous—bandes. Enfin, on remarque que
le régime, dans lequel évolue le gaz électronique dans ce LCQ, est un régime de gaz non—
dégénéré puisque le principe d’exclusion de Pauli conduit a trés peu de réjections sur la paire
des électrons principal et partenaire.
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F1G. 7.3 — Evolution temporelle de la proportion des interactions électron—électron rejetées.

Trait plein : proportion des événements électron—électron rejetés aprés le choix des états électroniques
finaux ; Trait tireté : proportion des événements électron—électron non acceptés car ne satisfaisant pas a la
conservation de I'énergie et du moment transverse. La réjection sur le principe d’'exclusion de Pauli étant
trés faible, elle n’a pas été tracée sur cette figure.

7.2.4 Caractéristiques du LCQ a § =44 K

Dans un premier temps, nous allons discuter de l'influence de l'interaction inter—porteurs
sur les densités électroniques surfaciques par sous—bande. Les figures 7.4(a), 7.4(b) et 7.4(c)
représentent 1’évolution temporelle des populations par sous—bande en incluant ou non l’inter-
action électron—électron.

Tout d’abord, on s’apergoit, en examinant par exemple la figure 7.4(a), du caractére hors
d’équilibre du transport, car, au cours du temps, les populations s’écartent de leurs valeurs
initiales & I’équilibre. Ceci démontre la nécessité d’un modéle d’interaction inter—porteurs et
d’écrantage adapté au transport loin de I’équilibre.

De plus, on constate que la dynamique [figures 7.4(a) et 7.4(b)] est environ dix fois plus
rapide en incluant ’interaction électron—électron : le régime stationnaire est atteint en environ
10 ps sur la figure 7.4(a), tandis qu’il faut environ 100 ps sur la figure 7.4(b). Cela est cohé-
rent avec les taux de transitions détaillés dans le paragraphe précédent. En outre, on remarque
[figure 7.4(c)| que 'interaction électron—électron influence d’une maniére significative I’ampli-
tude de l'inversion de population entre les niveaux 4 et 5. Dans la littérature, 'inversion de
population Ansy = ns —ny est estimée entre 3,2 x 1013 m=2 [5] et 5,6 x 10'* m~2 [67]. La non
inclusion de 'interaction électron—électron conduit & une inversion de population de ’ordre de
~ 10" m~2, trés en deca de celle obtenue lorsque l'interaction inter-porteurs est considérée.
Dans ce cas, Anss ~ 3 x 10'® m~2 est proche des estimations de la littérature précédem-
ment citées. L’interaction inter—porteurs ouvre des canaux d’interactions inter-sous—bandes
supplémentaires, ce qui permet, entres autres, un couplage inter—étages plus grand.

En ce qui concerne le courant J, les résultats différent également selon que l'interaction
inter—porteurs est présente ou pas. Sans l'interaction électron—électron, le courant perpendi-
culaire est J = 0,22 kA cm™2 alors que celui—ci vaut J ~ 1,3 kA cm™2 lorsque I'interaction
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F1G. 7.4 — Influence de I'interaction électron—électron sur I'occupation des sous—bandes du laser & cascade
quantique de la figure 7.1.
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entre électrons est incluse. Williams et al. ont mesuré un courant de seuil J ~ 1,2 kA cm~2 [5],
ce qui montre que les résultats de notre simulation Monte Carlo sont en accord raisonnable
avec la littérature. On vérifie par ce biais que 'interaction électron—électron est nécessaire a
la description du transport dans les LCQ & DPRP.

Procédons maintenant & un calcul du gain gs4, de maniére similaire a celui effectué pour
la structure térahertz du chapitre précédent. Dans un premier temps, nous appliquons la
formule donnant le gain gs4, avec la largeur FWHM mesurée expérimentalement et qui s’éléve
4y =4 meV [5]. A 'aide de Ansy = 3 x 10" m™2 et fs4 = 0,71, on calcule un gain de
gs4 = 34 cm™ L.

Par contre, en utilisant un décompte statistique des interactions sur phonons optiques
polaires durant la simulation, on obtient 7 ~ 1,6 ps soit v ~ 0,43 meV et gs4 = 52 cm ™.
Dans la littérature, Callebaut et al. ont calculé un gain gs4 = 68 cm~! [67]. Cependant, il
a été démontré que, dans une configuration de I’environnement optique avec des pertes dues
aux miroirs importantes, le dispositif n’émet pas, car le gain laser n’est pas assez important
pour compenser les pertes totales ayot. Ces pertes (dues au guide d’onde ag et aux miroirs
ayp) sont évaluées & ayor = (ag + ay)/T = 58 cm™! dans les références [5,67]. Callebaut et
al. constatent que leur calcul conduit & une surestimation du gain. Ces résultats montrent la
difficulté a obtenir un calcul prédicitif du gain par la simulation Monte Carlo.

TAB. 7.3 — Comparaison des durées de vie totales 7, des sous—bandes de la structure de la figure 7.1
obtenues avec et sans |'interaction électron—électron.

Les valeurs des durées de vie sont exprimées en picoseconde. Le champ électrique est F' = 12,2 kV cm™
et la température 6 = 44 K.

1

Avec 'interaction électron—électron Sans l'interaction électron—électron

1 0,47 ~1
T 0,25 14,5
T3 0,17 0,7
T4 0,14 0,6
T 0,28 3

Le tableau 7.3 permet de cerner de maniére plus précise I'influence de l'interaction électron—
électron puisque nous y reportons les durées de vie des cinq principaux niveaux quantiques mis
en jeu dans le transport. On remarque que la durée de vie des niveaux 3 et 4 est trés bréve de
par l'interaction électron phonon avec les niveaux de 'injecteur (par exemple T??EQ = 1,13 ps).
Sans l'interaction électron—électron, le couplage entre le niveau 1 et la sous-bande laser haut

5" de I’étage adjacent est Tffy ~ 80 ps. Avec l'interaction inter—porteurs, ce couplage est

beaucoup plus fort puisque 7%, = 4,7 ps et il est essentiellement produit par I'interaction

électron—¢électron puisqu’on calcule 77¢ ., = 5,5 ps.

7.2.5 Les fonctions de distribution

Afin d’approfondir les phénomeénes physiques induits par I'interaction inter—porteurs, nous
présentons, dans ce paragraphe, les résultats sur les fonctions de distribution et montrons
plus spécifiquement que la notion de température de sous—bande est intimement reliée & 1’in-
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(b) Fonction de distribution de la sous—bande 1. (c) Fonction de distribution de la sous-bande 2.

F1G. 7.5 — Fonctions de distribution par sous—bande f, () et totale .7 (¢) en fonction de |'énergie cinétique
¢ avec (trait plein) et sans (trait tireté) l'interaction électron—électron a 6§ = 44 K.

La référence en énergie est I'énergie de la sous-bande 1 de la structure de la figure 7.1, ie., cref =
9,54 x 1072 eV.
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teraction électron-électron. Les figures 7.5(a), 7.5(b) et 7.5(c) représentent les fonctions de
distribution f,(¢) des sous-bande 1 et 2, ainsi que la fonction de distribution totale [notée
Z (€)] en fonction de ’énergie cinétique €. Sans l'interaction électron—électron, on voit que
les fonctions de distribution présentent une série de pics, dus principalement aux divers seuils
de transitions inter-sous—bandes par émission/absorption de phonons optiques polaires. On
constate que l'inclusion de l'interaction inter—porteurs conduit & peupler plus significative-
ment certaines plages d’énergie, & supprimer les pics de phonons en « lissant » les fonctions de
distribution. La fonction de distribution est alors correctement modélisée par une statistique
de Maxwell-Boltzmann & la température électronique 6,, supérieure a la température de ré-
seau. Il a été argué dans la référence [153] que 'interaction électron—électron était a ’origine
de ce phénomeéne. Parmi tous les mécanismes d’interaction dans la simulation, ce sont les évé-
nements électron—électron intra-sous—bandes purs, mettant en jeu les éléments de matrice du
potentiel coulombien M,,,,,, qui participent & ce phénoméne. Qutre que ces événements sont
de loin les plus nombreux [car F,,,,(Q = 0) = 1], la conservation du moment et de l’éner-
gie donne G’ = G : en d’autres termes, l'interaction électron—électron conduit a redistribuer
I’énergie & l'intérieur de chaque sous—bande en fixant une énergie moyenne.

7.2.6 Température électronique de sous—bande

TAB. 7.4 — Comparaison des températures électroniques 0,, des sous—bandes de la structure de la figure 7.1
en incluant ou non |'interaction électron—électron. La température de réseau est § = 44 K. Les températures
sont exprimées en Kelvin.

Avec l'interaction électron—électron Sans l’interaction électron—électron

01 127 86
02 125 79
03 93 44
04 60 45
05 94 51

Le tableau 7.4 rassemble les températures électroniques 6, par sous—bande obtenues a la
fin des 200 ps de simulation et calculées a partir de la méthode décrite au paragraphe 5.5.2 et
dans ’annexe E. L’observation des résultats de ce tableau appelle trois commentaires :

1. La température électronique 6, est différente pour chaque sous—bande et sensiblement
plus élevée que la température de réseau de 44 K (de deux a trois fois). Ce point est
particuliérement important car il met en défaut les hypothéses de la méthode par équa-
tions bilan qui suppose une température égale pour toutes les sous—-bandes. Ces résultats
montrent que la modélisation des populations et du gaz électronique des différentes sous—
bandes est relativement difficile;

2. Les températures électroniques de sous—bandes sont bien plus basses sans 'interaction
électron—électron. Cependant, mentionnons ici que notre méthode repose sur I’hypothése
que la fonction de distribution conserve une certaine propriété de la fonction de Fermi—
Dirac. Or, au vu des figures 7.5(b) et 7.5(c), on constate, de par les nombreux pics de
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phonons, que la fonction de distribution ne peut pas étre correctement modélisée par une
statistique de Fermi-Dirac. Les valeurs obtenues sont donc purement indicatives et sont
largement critiquables. Comme indicateur de I’échauffement, on peut comparer 1’énergie
moyenne totale des particules, qui avec électron—électron vaut ()40t = 124 meV et sans
(€)tot ~ 113 meV. Ainsi on vérifie que 'inclusion de l'interaction inter—porteurs a pour
effet d’échauffer le gaz électronique.

Dans les LCQ, ’énergie provient du champ électrique perpendiculaire appliqué aux ex-
trémités du composant et une transition inter—étages conduit & une augmentation de
I’énergie totale de I’électron. Le gaz électronique est globalement plus chaud avec 'inter-
action électron—électron car le nombre de transitions inter—étages est plus élevé et 1’effet
de redistribution de I’énergie, & 'intérieur des sous—bandes ainsi qu’entre états, est plus
important. Le couplage plus prononcé avec les étages adjacents se traduit également,
nous ’avons vu, par un courant perpendiculaire J plus important, lorsque 'interaction
électron—électron est incluse.

3. Les sous—-bandes 1 et 2 ont des températures trés voisines, que ’on évalue & 127 K et
125 K respectivement. Cela s’explique par le phénoméne de thermalisation mutuelle,
selon la terminologie de la littérature [206]. L’interaction électron entre ces deux sous—
bandes, proches en énergie (AF3; ~ 8 meV), contribue & redistribuer I’énergie entre
les deux sous-bandes. Cette redistribution se fait essentiellement par l'intermédiaire
des transition double intra-sous—bandes mettant en jeu les éléments de matrice du type
M- Cette classe d’événements électron—électron fait subir aux deux électrons deux
transitions intra-sous—bandes mais avec un échange possible d’énergie cinétique. Chif-
frons ce couplage par interaction inter—porteurs sur un exemple : les événements double
intra-sous—bande sont trés nombreux puisqu'’ils conduisent a 77¢,; 5,5 >~ 0,7 ps.

Pour résumer cette premiére partie, nous avons vu que l'inclusion de l'interaction électron—
électron modifie la dynamique et les performances du LCQ térahertz & DPRP émettant a
3,4 THz. Nous avons montré que l'interaction électron—€électron influence sensiblement 1’am-
plitude de I'inversion de population et la densité de courant, en augmentant ces valeurs. Nous
avons également montré l'effet de l'interaction inter—porteurs sur la fonction de distribution.
Ainsi, I'interaction entre les électrons étale la distribution énergétique et augmente les tempé-
ratures électroniques de sous—bandes. Pour les sous-bandes 1 et 2, l'interaction inter—porteurs
contribue & leur thermalisation mutuelle. Nous allons maintenant examiner si 'amplitude de
I'inversion de population est sensible au modéle physique de I'interaction électron—électron.

7.3 Influence de la modélisation de ’interaction électron—électron

Maintenant que nous avons un peu mieux cerné 'importance de l'interaction électron—
électron dans la description du transport hors d’équilibre du laser & cascade quantique a
DPRP, nous allons, dans cette partie, étudier 'influence des paramétres physiques du modéle
de cette interaction.

Nous avons tracé sur la figure 7.6 les densités électroniques de sous—bandes pour diffé-
rentes modélisations de 'interaction électron—électron. A titre illustratif, trois modélisations
de l'interaction inter—porteurs ont été comparées : (i) le modeéle utilisé depuis le début de ce
chapitre; (ii) un modeéle sans les termes d’échanges de spin, c’est-a-dire en prenant comme

143



Chapitre 7. Laser & cascade quantique & dépopulation par résonance de phonon

=

—@ Courbe de référence LXY 4
m- - -m Sans terme de spin e,
& —o II,, réactualisé avec Oyes ‘

o
=

Densité électronique n, (10* m=2)

1 M 1 M 1 M
0.1 0.12 0.14 0.16
Energie £, (eV)

F1G. 7.6 — Répartition de la densité électronique n, en fonction des différentes énergies E, des niveaux
quantiques de la figure 7.1 pour différentes modélisations de I'interaction électron—électron.

Symbole ® : Modélisation de l'interaction de « référence » avec un modéle d’écrantage MSB; Symbole
B : Sans le terme d’échange de spin; Symbole ¢ : Eléments diagonaux de la polarisabilité hors d’équilibre
calculés avec la température de réseau Oyes.

élément de matrice celui proposé par Goodnick et al. [215] :

1
My (Q) = 5Viican Q). (7.1)

dans I’équation (4.16); (iii) un modele pour lequel les éléments diagonaux de la polarisabilité
sont calculés, non avec une température électronique propre a chaque sous—bande, mais avec
la température de réseau.

On s’apercoit que l'influence du terme d’échange de spin est relativement importante : la
sous—bande 2 voit sa population pratiquement divisée par deux lorsqu’on prend en compte
I'interaction entre électrons de spins anti—paralléles, tandis que ’amplitude de 'inversion de
population est moindre, passant de 4,8x 10" m™2 & ~ 3 x 10'® m~2. Les transitions inter-
sous—bandes semblent influencées par le terme d’échange et en particulier la dynamique entre
les sous-bandes 1 et 2. A titre d’exemple, nous comparons les durées de vie de (1 — 1,3 — 2) :
Ti1, 32 = 1 ps alors qu’avec le terme d’échange on obtient 77¢,; 3 o = 0,7 ps.

Sil’on compare les modéles (i) et (iii), on constate une différence au niveau des populations
électroniques de sous-bandes, qui conduit, au final, & une inversion de population variant
d’environ 30 % selon le modeéle considéré (Angf) =22 x 1013 m~2).

En conclusion, on a donc montré, avec quelques exemples, que la modélisation de I’inter-
action électron—électron pouvait influencer I'amplitude de I'inversion de population. En outre,
les paramétres numériques, comme par exemple la discrétisation AQ du calcul des éléments
de matrice du potentiel coulombien écranté V¢ (@), influencent également le traitement de
I'interaction inter—porteurs et donc les résultats. Cependant, la discussion de I'influence respec-
tive, tant du modele physique, que des paramétres numériques, est ardue car les phénoménes
sont le plus souvent inter-dépendants.
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7.4 Etude du comportement en fonction de la température et
du champ électrique

Nous étudions, dans cette partie, 'influence de la température et le champ électrique sur
les performances du LCQ & DPRP. Ces deux paramétres extérieurs sont primordiaux et, en
particulier, la température, si I’on veut assurer un fonctionnement du LCQ dans des condi-
tions autres que celles trés restrictives des laboratoires. Effectivement, la température est trés
importante car elle limite les possibles débouchés des LCQ lorsque sa valeur maximale est
trop faible. Quant au champ électrique, il permet ’alignement précis des niveaux quantiques
et permet de déterminer le courant de seuil, courant & partir duquel 1’émission laser est obser-
vée. Nous débutons cette section par I’étude des performances en fonction de la polarisation
extérieure.

7.4.1 Influence du champ électrique
Densité de courant induit par I’interaction électron—électron

Nous avons tracé sur les figures 7.7(a) et 7.7(b) la caractéristique « courant—tension »
J(F), avec ou sans interaction inter—porteurs sur figure 7.7(a) et la proportion du courant
due aux transitions inter—étages par linteraction électron—électron sur la figure 7.7(b). La
température a été maintenue constante a s = 44 K. On constate, sur la figure 7.7(a), leffet
de résistance différentielle négative qui se produit pour des champs électriques compris entre
9 et ~ 13,5 kV cm™!. On remarque, en outre, que l'interaction électron—électron a pour effet
d’augmenter significativement la valeur du courant ou de la diminuer, selon la gamme de la
polarisation extérieure. D’ailleurs, on constate sur la figure 7.7(b), que l'interaction inter—
porteurs est a 'origine d’une grande partie du courant, jusqu’a ~ 90 % du courant total pour
certaines valeurs du champ électrique.

Notion de courant « parasite »

Si’on compare ’ensemble des valeurs du courant a celles mesurées dans la littérature [5], on
constate, qu’hormis pour le régime de résistance différentielle négative, les valeurs du courant
sont trés largement supérieures & celles mesurées. D’aprés Callebaut et al., dans la plage 7—
9 kV/cm, les valeurs excessivement élevées peuvent s’expliquer par des canaux inter—étages
dits « parasites » [67]. Selon cette méme référence [67], le courant parasite est généré par la
trop grande délocalisation des fonctions d’onde, qui est & 'origine d’un fort couplage entre
les états d’étages adjacents. Ainsi, Callebaut et al. ont soustrait au courant total une certaine
fraction du courant attribuée & des chemins parasites. Ce courant parasite peut étre, pour
certaines valeurs du champ, trés important, puisqu’ils affirment enlever Jparas ~ 2 kA cm™?
pour F ~ 8,6 kV cm~!. Cependant, la méthode de calcul du courant parasite Jparas n’est pas
précisée dans la référence [67].

Dans un esprit similaire, nous proposons de retirer les transitions indues entre injecteurs
d’étages adjacents (1,2) — (1’,2’) au courant total. A titre d’exemple, la figure 7.8 représente
le courant corrigé des transitions inter—étage indues, en fonction du champ électrique dans le
cas ol l'interaction électron—électron n’est pas incluse. Lorsqu’on observe le courant corrigé,
on trouve des valeurs qui sont plus raisonnables et sensiblement en adéquation avec les valeurs
de la littérature [5,67].
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F1G. 7.7 — Influence de l'interaction électron—électron sur la densité de courant J en fonction du champ
appliqué F'. La température de réseau a été maintenue constante a 6,es = 44 K.
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Afin d’expliquer ce couplage parasite, la figure 7.9 représente la configuration des fonc-
tions d’onde pour différentes valeurs du champ électrique F'. On apergoit que pour le champ
F =9 kV/cm, la « queue » de la fonction d’onde du niveau 1 se localise également dans le
double puits des états d’injecteurs de 1’étage adjacent. Effectivement, pour cette polarisation
extérieure, on calcule (z12/) = 3,8 nm et (z99/) = 2,5 nm. Cette queue de densité de présence
est moins importante pour F' = 8 kV/cm ou pour F' = 10 kV/cm. On voit également que pour
F =12,2 kV/cm, la fonction d’onde ¢s5/(z) est presque en anti—croisement avec la sous—bande
1, assurant par ce fait un couplage inter—étage optimal et un recouvrement maximal entre ces
deux sous—bandes.

Densités électroniques de sous—bande et fonction de distribution

Les figures 7.10(a) et 7.10(b) représentent 1’évolution des densités électroniques et de I’in-
version de population, tracées pour différentes valeurs du champ électrique F', en maintenant
la température de réseau constante a 44 K. On constate, sur la figure 7.10(a), qu’a champ
F faible, la densité électronique est essentiellement portée par la sous—bande fondamentale,
avec, par exemple, n; ~ 2x 10" m~2 pour F = 10 kV /cm. Avec 'augmentation du champ, les
populations des autres sous—bandes augmentent. En ce qui concerne l'inversion de population,
d’aprés la figure 7.10(b), il semble que le champ F optimal se situe entre 12,2 et 13,5 kV cm L.
On s’apercoit que la population du niveau laser haut évolue dans une gamme relativement
restreinte : pour les champs tracés sur la figure 7.10(a), la valeur maximale est 4,3 x 1013 m—2
et la valeur minimale 1,65 x 10'® m~2. Par contre la population des autres niveaux, et en
particulier des niveaux de l'injecteur et du niveau laser bas, fluctue beaucoup.

La figure 7.11 représente la fonction de distribution totale . (¢) en fonction de ’énergie
cinétique pour différentes valeurs du champ F' et en maintenant la température de réseau
constante & 44 K. On constate que plus le champ électrique F' augmente, plus la fonction
de distribution .#(¢) s’étale sur une plus grande plage d’énergie. Ainsi I’énergie fournie par
le champ perpendiculaire F' se retrouve dans ’énergie des porteurs, l'interaction électron—
électron redistribuant 1’énergie potentielle gagnée lors d’une transition inter—étages sous forme
d’énergie cinétique. L’évolution des températures par sous—bande 6, en fonction du champ
électrique F est donnée par le tableau 7.5. Dans la plage de champ 10-13 kV cm™!, les
températures passent par des minima qui correspondent aux minima de performance au niveau
de l'amplitude de l'inversion de population en ' =11 kV cm™! et F = 13 kV cm~!. A partir
de F = 14 kV cm™!, et méme si 'inversion de population reste médiocre, les températures
des sous-bandes augmentent avec I’énergie apportée par la chute de potentiel par étage.

Nous allons maintenant procéder & une étude similaire des performances en faisant varier

la température de réseau, tout en maintenant le champ électrique constant & 12,2 kV cm ™.

7.4.2 Influence de la température de réseau

Dans cette partie, nous étudions les caractéristiques du LCQ & DPRP pour différentes
températures de réseau. Rappelons que, dans notre modéle Monte Carlo, la température de
réseau intervient en trois endroits :

1. Lors de la résolution des équations de Schrédinger et Poisson donnant les populations
initiales ;

2. Lors de la phase d’initialisation pour la répartition des électrons dans I’espace des phases
par des distributions de Fermi—Dirac;
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7.4. Etude du comportement en fonction de la température et du champ électrique
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F1G. 7.10 — Evolution des densités électroniques n, pour différents champs électriques F'. La température
de réseau a été maintenue constante a 44 K.
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F1aG. 7.11 - Fonction de distribution totale .7 (¢) en fonction de I'énergie pour différents champs électriques
F'. La température a été maintenue constante a 44 K.

TAB. 7.5 — Températures des sous—bandes de la structure de la figure 7.1 pour différentes valeurs du champ
externe appliqué F', la température de réseau étant de 44 K.

Les valeurs des températures sont exprimées en Kelvin. L'abréviation VNR signifie « Valeur Non Représen-
tative ».

F=10kV/em F=11kV/em F =122kV/ecm F =13kV/em F =14kV/cm

01 127 108 127 106 139
02 102 91 125 120 145
03 98 74 93 79 116
04 VNR VNR 60 61 VNR
05 7 63 94 44 101
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7.4. Etude du comportement en fonction de la température et du champ électrique

3. Dans le calcul des probabilités d’interaction avec les phonons (facteur de population
selon la statistique de Bose-Einstein).

Les probabilités électron—électron augmentant fortement avec la température, il a fallu
régler en conséquence le pas de temps : pour la simulation & 8 = 100 K et § = 200 K, nous
avons choisi un pas de temps At = 10716 s, pour la simulation & température ambiante, le
pas de temps a été considérablement réduit & At = 10717 s.

La figure 7.12(a) représente la répartition de la densité électronique n, pour les sous—
bandes du LCQ a DPRP pour différentes températures de réseau 6rs. On constate que la
densité électronique s’étale sur les sous—bandes a mesure que la température de réseau est
plus élevée. Ainsi, 'amplitude de 'inversion de population entre les niveaux 4 et 5 diminue
car I’état laser bas 4 se repeuple. A la température § = 300 K, on conserve encore une inversion
de population relativement importante d’environ 3,6 % de la densité électronique totale, soit
~ 10'3 m~2. Ce résultat laisse espérer un gain positif, mais est loin de garantir que celui—ci sera
supérieur aux pertes. En particulier, le facteur d’élargissement v ne peut que qu’augmenter
lorsque la température croit, ne serait—ce que parce que les interactions sur phonon optique
polaire sont plus importantes, ce qui, au final, est défavorable au gain.

Dans la littérature [5,72], il est fréquent de trouver une approximation du courant de seuil
Jin en fonction de la température 6 par une loi phénoménologique du type [37] :

300~ v () o

A partir des points de la courbe de la figure 7.12(b) et méme si nos valeurs de courants ne
sont pas ceux au seuil, nous avons calculé Jy ~ 1,1 x 10” A m~2 et §p ~ 220 K. Williams
et al. ont calculé, quant a eux, une température de « mérite » 6y ~ 120 K, mais en utilisant
seulement deux points pour interpoler leurs résultats [5]. La valeur élevée de la température
de mérite 0y, que nous avons calculée, est slirement surestimée, mais elle suggére que le LCQ
4 DPRP se comporte de maniére performante a température élevée.

Nous avons observé sur la figure 7.12(a) une repopulation du niveau laser bas 4. Les taux
de transitions entre sous—bandes peuvent éclairer ce phénomeéne. A cet effet, le tableau 7.6
résume les taux d’interactions totaux et par l'interaction électron—électron mettant en jeu la
sous—bande 4. On constate qu’a la température de 44 K, le peuplement du niveau 4 se fait
par les niveaux 3 et 5. Par contre & la température de 200 K, c’est par les niveaux 2, 3 et
5, que le niveau 4 se repeuple avec des taux de transitions beaucoup plus rapides qu’a 44 K.
On remarque aussi que la contribution de l'interaction inter—porteurs dans les durées de vie
totales reste majoritaire a 200 K, mais un peu plus faible qu’a 44 K.

La figure 7.13 représente la fonction de distribution totale .7 (¢) en fonction de I’énergie ¢
pour différentes températures de réseau. On y voit clairement 1’étalement de la distribution
sur une plage énergétique de plus en plus importante. Les températures électroniques des
différentes sous-bandes sont reportées, quant a elles, dans le tableau 7.7 pour ces différentes
températures de réseau. On constate peu de différences dans les températures de sous—bandes
entre 4 K et 44 K. Par contre a partir de 100 K, les températures de sous—bandes s’élévent
avec la température du réseau. Ceci est principalement di & ’action de la probabilité sur
phonon optique polaire qui augmente fortement dans la plage de température 50-100 K et
en particulier la probabilité d’absorption de phonons. Cela est illustré par la figure 7.14 qui
représente 1'évolution du facteur dit de « Bose » Nop = [exp(hwop/kpf) — 1]71 en fonction de
la température pour le phonon optique polaire dans le GaAs.
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F1G. 7.12 — Evolution des densités électroniques de sous—bandes n,, et du courant pour différentes tempé-

ratures de réseau. Le champ a été maintenu constant a 12,2 kV cm™!.
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7.4. Etude du comportement en fonction de la température et du champ électrique

TAB. 7.6 — Taux de transition mettant en jeu la sous—bande laser bas, pour la température de réseau de
44 K et de 200 K.

w — v Durée de vie totale (ps) Durée de vie électron—électron (ps)

Température de réseau § = 44 K

T1—4 9,7 7,1
T4—1 0,34 0,4
To—4 8,8 9
T4—2 0,64 1,3
T3—4 1,6 1,9
Ta—3 0,64 0,74
T5—4 2,5 4
TA—5 1,18 1,54
Température de réseau 8 = 200 K

T1—4 3 3.3
TA—1 0,28 0,3
To_4 2,8 3,4
TA—2 0,46 0,62
T3—4 0,85 1,2
TA—3 0,4 0,6
T5—4 1,15 2,2
T4—s5 0,78 1,1

7

TAB. 7.7 — Températures des sous—bandes de la structure de la figure 7.1 pour différentes températures de
réseau 0,es.

Le champ externe est maintenu constant a la valeur de F' = 12,2 kV cm~!. Les valeurs des températures
sont exprimées en Kelvin.

Ores =4 K Opos =44 K Ores = 100 K Ores = 200 K e = 300 K

01 129 127 155 265 406
02 116 125 145 257 400
03 94 93 143 252 370
04 35 60 102 207 320
05 88 94 118 237 377
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F1G. 7.13 — Fonction de distribution totale .7 (¢) en fonction de I'énergie ¢ pour différentes températures
de réseau. Le champ électrique a été maintenu constant a 12,2 kV/cm.
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FiG. 7.14 — Tracé du facteur de Bose—Einstein pour la probabilité de phonon optique polaire dans le GaAs
(i.e. hwep ~ 35 meV).
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7.4. Etude du comportement en fonction de la température et du champ électrique

Conclusion

Dans ce chapitre, les performances du laser & cascade quantique & dépopulation par réso-
nance de phonon émettant & 3,4 THz ont été examinées. Nous avons discuté, essentiellement,
de linclusion de l'interaction électron—électron et de son influence sur I'inversion de popula-
tion, la densité de courant et le gain. Nos résultats montrent un accord raisonnable avec la
littérature.

Nous avons également montré que l'interaction électron—électron échauffait le gaz électro-
nique, la fonction de distribution de chaque sous—bande étant caractérisée par une température
électronique différente, largement supérieure a la température de réseau.

Pour conclure I’étude du LCQ & DPRP, I'influence du champ électrique et de la température
de réseau sur l'inversion de population & 3,4 THz a été étudiée. Nos calculs conduisent a
une surestimation du courant sur une large gamme de champs électriques. Nous avons pu
montrer qu’une large proportion du courant était due & des transitions inter—étages entre
états injecteurs d’étages adjacents. Une fois le courant corrigé, les valeurs semblent en accord
raisonnable comparées a celles publiées dans la littérature [5,67]. Nous avons également montré
que, d’aprés nos calculs, 'inversion de population devrait se maintenir & température ambiante
avec une valeur réduite, inférieure a 4 % de la densité électronique totale.

Dans le prochain chapitre, nous allons voir qu’il est possible d’utiliser cette structure dans
un régime plus basse fréquence.
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Chapitre 8

Variantes de la structure a
dépopulation par résonance de phonon

Introduction

Dans le chapitre précédent, le mécanisme de dépopulation par résonance de phonon a été
utilisé pour émettre a une fréquence de quelques térahertz. Dans ce chapitre, deux structures
vont étre examinées afin de diminuer la fréquence d’émission vers 1 THz. Dans la premiére
section, nous examinons la suggestion de Lee et al. [6] permettant d’obtenir une émission & une
fréquence proche de 1,4 THz avec le LCQ & dépopulation par résonance de phonon présenté au
chapitre précédent. La proposition de Lee et al. peut étre vue comme une « variante » du prin-
cipe de fonctionnement du LCQ & DPRP émettant & 3,4 THz, sans modification de la séquence
épitaxiale. Nous discuterons & cette occasion de l'influence de l'interaction électron—électron
et du modéle d’écrantage multi-sous—bandes sur I’amplitude de I’inversion de population. Une
autre voie pour diminuer la fréquence est d’ajuster les épaisseurs des couches, ce qui a été réa-
lisé par Williams et al. [7]. Ainsi, dans la deuxiéme section du chapitre, un nouveau LCQ est
introduit, toujours de la famille des LCQ & dépopulation par résonance de phonon, récemment
publié et qui émet & 2,1 THz [7]. A partir de cette structure, nous verrons qu'il est possible
de modifier certains parameétres matériaux pour descendre jusqu’a une fréquence proche de
1 THz.

8.1 Emission 4 1,4 THz dans le laser i cascade quantique a
dépopulation par résonance de phonon

Dans cette premiére partie, nous présentons les travaux de Lee et al. [6] qui suggérent
la possibilité d’émettre & une fréquence de 1,4 THz avec la structure &8 DPRP présentée au
chapitre précédent. Nous discuterons également de l'influence de l'interaction inter—porteurs
sur les amplitudes des inversions de population aux fréquences voisines de 1,4 THz, cette
question n’ayant pas été abordée dans ’étude de la référence |[6].

8.1.1 Présentation de la suggestion de S.C. Lee et A. Wacker

Pour fixer la terminologie, nous appellerons période élémentaire de la structure & DPRP de
la figure 7.1, la séquence épitaxiale de la plus petite période du LCQ, c’est—a—dire la séquence
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Chapitre 8. Variantes de la structure a dépopulation par résonance de phonon

TaB. 8.1 — Ecarts énergétiques et éléments de dipole des transitions de classe A et B du LCQ de la
figure 8.1.

Transition v — Ecart énergétique E, — E,, (meV) Elément de dipéle (nm)
(entre parentheéses la fréquence en THz)

Classe A

6— 4,10 — 9 14.8 (~ 3,5) 5

Classe B

5— 4 11.4 (~ 2.8) 3.8

7—6 5.5 (~1,4) 6.4

(en A) : 54/78/24/64/38/148/24/94. Dans la référence [6], S.C. Lee et A. Wacker ont étudié
le gain quantique du LCQ de Williams et al., & 3,4 THz. Leurs calculs, effectués a 1’aide des
fonctions de Green, ont mis en évidence une possible émission & une fréquence aussi basse que
1,4 THz. Leur suggestion repose sur l'utilisation de la périodicité supposée parfaite des LCQ.
Ainsi, en superposant la répartition des densités électroniques par sous—bandes (figure 7.4(c))
sur deux étages consécutifs, on observe de nouveaux phénomeénes d’inversion de population,
de grandes amplitudes, tels ceux, par exemple, mettant en jeu les états de l'injecteur et 1’état
laser haut d’étages adjacents. Ce mode de fonctionnement permet d’utiliser les populations
trés élevées des états de I'injecteur. En outre, ’étude des éléments de dipodle confirme que ces
états sont trés fortement couplés et peuvent contribuer au gain.

Le fait d’utiliser les niveaux de 'injecteur de ’étage adjacent comme états laser hauts trés
peuplés, peut s’envisager dans la plupart des LCQ. Ce qui est particulier aux structures du
type de celle étudiée ici (&4 DPRP), c’est que les états injecteurs sont trés couplés avec les états
des étages adjacents.

Cette situation, ou la transition laser se fait entre deux étages adjacents, n’entre pas
dans la configuration prévue lors de la mise au point du modéle. Nous avons donc préféré
traiter plus complétement le probléme, en considérant comme étage deux périodes élémen-
taires de la structure initialement proposée par Williams et al., i.e., la séquence épitaxiale :
54/78/24/64/38/148/24/94/54/78/24/64/38 /148 /24/94, o1 les barrieres d’Al1GaAs ont été
graissées. A partir de ce paragraphe et dans la suite de cette partie, nous abandonnons la déno-
mination des sous—bandes utilisée dans le chapitre précédent. Nous adoptons la numérotation
des sous—bandes présentée sur la figure 8.1. Ainsi les transitions radiatives, étudiées expéri-
mentalement par Williams et al. [5], se produisent entre les sous-bandes 6 — 4 et 10 — 9.
Elles seront appelées transitions de classe A, afin de bien les distinguer de celles suggérées
par Lee et al. [6] et qui mettent en jeu les sous—bandes 7 — 6 et 5 — 4. Ces derniéres seront
regroupées sous le terme de transitions de classe B. A ce stade, il n’est pas inutile de nous
résumer & l’aide du tableau 8.1, qui présente les fréquences ainsi que les éléments de dipdle
des transitions de classes A et B.

A noter que pour les calculs présentés sur la figure 8.1, nous avons utilisé les mémes
paramétres numériques qu’au chapitre précédent, c’est—a—dire un pas spatial Az = 1 A, une
précision de 10~* eV pour les fonctions d’onde calculées sur 2p + 1 = 3 étages. La structure
est décrite en utilisant 60 sous—bandes.
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Chapitre 8. Variantes de la structure a dépopulation par résonance de phonon

8.1.2 Reésultats Monte Carlo

Dans cette sous—partie, nous présentons les résultats de simulation pour le LCQ de la
figure 8.1. A cette occasion, nous discuterons de ’effet du modéle physique d’écrantage sur la
répartition de la densité électronique. Puis, dans un second temps, nous examinerons l'influence
de l'interaction inter—porteurs sur les performances attendues de ce LCQ a 1,4 THz.

Parameétres des simulations Monte Carlo

Nous avons repris les paramétres numériques utilisés pour modéliser la structure & DPRP
au chapitre précédent, a une modification prés portant sur le pas de discrétisation AQ) des
éléments de matrice du potentiel coulombien. Nous avons déja insisté sur le temps de calcul
nécessaire a I’évaluation des éléments de matrice du potentiel coulombien non écranté dans
les systémes & grand nombre de sous—bandes (ici 60). Afin de limiter le stockage et de rester
dans la limite des capacités des stations de calcul, nous avons choisi de discrétiser le potentiel
coulombien sur ~ 100 pas de AQ = 2 x 10" m~!. Avec ces 60 sous-bandes, le programme
occupe une place mémoire d’environ 1 Go et son exécution dure environ 100 heures.

Le modéle d’écrantage, que nous avons utilisé, est celui décrit au chapitre 5 et désigné par
I’'acronyme MSB. Nous I’avons cependant complété en employant, & la place de la sous—bande
écrantante unique g, une sous—bande écrantante équivalente. Nous allons donc briévement
expliquer cette notion avant de passer aux résultats des simulations.

Notion de sous—bande écrantante équivalente

Dans un systéme multi-sous—bandes, rares sont les cas oll une seule sous—bande porte 1’es-
sentiel de la charge. Le LCQ, que nous étudions dans cette section, est un exemple typique
de structure dans laquelle la densité électronique est répartie sur plusieurs sous—bandes. Dans
le but de décrire ces systémes, le modéle MSB présenté au chapitre 5 et qui faisait interve-
nir la sous-bande fondamentale g comme sous—bande écrantante, a été adapté en utilisant
une sous-bande écrantante équivalente qui remplace l'ensemble des sous—bandes {g;,gs,...}
significativement peuplées. Pour cela, les équations (5.29) sont généralisées en utilisant les
remplacements suivants :

Dg(Q) — Vgl?éjgjgj (Q)nggj (Q)’

J
Nw/’g(Q) - Z Vngli-y/gj(Q)nggj(Q)‘ (81)
J

Dans la suite de ce chapitre, on considére que la sous—bande écrantante équivalente est formée
des sous—bandes 1, 2, 5 et 7.

Influence du modéle d’écrantage

Dans un premier temps, nous cherchons a étudier I'influence du modéle d’écrantage sur
I'occupation des sous—bandes du LCQ de la figure 8.1. Pour cela, la figure 8.2 représente les
densités électroniques des différentes sous—bandes pour deux modeéles d’écrantage, d’'une part
le modéle MSB avec une sous—bande écrantante équivalente et, d’autre part, le modéle USSB
avec une unique sous—bande écrantante, en ’occurrence la sous—bande 1.
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8.1. Emission & 1,4 THz dans le laser & cascade quantique ¢ DPRP
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F1G. 8.2 — Répartition de la densité électronique par sous—bandes du LCQ de la figure 8.1 pour différents
modéles d'écrantage.

Trait plein : modéle d'écrantage MSB avec une sous—bande écrantante équivalente; Trait tireté : modéle
d’écrantage USSB par la sous—bande fondamentale 1.

On constate que 1'usage de notre modéle d’écrantage conduit & une répartition plus ho-
mogéne des densités électroniques sur I’ensemble des sous—bandes. En effet, dans le cas ou
le modele USSB est utilisé, la sous-bande 1 porte 60 % de la distribution avec n; ~ 3,5 x
10 m™2, tandis qu’avec notre modeéle d’écrantage, la densité du niveau 1 n’est plus que
n1 = 1,2 x 101 m~2. De plus, lorsque le modéle d’écrantage MSB est utilisé, I'inversion de
population de classe B entre les niveaux 5 et 4 s’éléve & Anss = 9 x 103 m™2, soit 10 fois
celle obtenue avec le modéle USSB. Le modéle « physique » d’écrantage a donc une influence
significative sur les performances attendues du LCQ.

Eléments de matrice du potentiel coulombien

Dans cette sous—section, nous allons essayer d’interpréter les résultats précédents en étu-
diant les éléments de matrice du potentiel coulombien. Dans le méme esprit que ’étude qui a
été menée au paragraphe 5.4.4, nous allons ici nous intéresser uniquement a quelques éléments
de matrice représentatifs.

Les figures 8.3(a) et 8.3(b) représentent deux éléments de matrice du potentiel coulombien
en fonction du vecteur d’onde ) pour différents modeles d’écrantage. Plus spécifiquement,
quatre modéles d’écrantage sont considérés : (i) pas d’écrantage, i.e., ’élément de matrice
du potentiel nu; (ii) le modeéle MSB; (iii) le modele USSB; (iv) linversion compléte de la
matrice diélectrique [K(Q)]~! qui reste notre modéle « étalon ». Pour les modéles (ii) et (iii),
nous n’avons pas utilisé de sous—bande écrantante équivalente par souci de simplification et
nous avons considéré uniquement l’écrantage par la sous—bande fondamentale, c’est—a—dire
que g = 1. Par ailleurs, pour ces calculs effectués en début de simulation, on a utilisé la
température de réseau, soit 44 K, afin d’évaluer les éléments du tenseur de polarisabilité.
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F1G. 8.3 — Eléments de matrice du potentiel coulombien en fonction du vecteur d’onde @ obtenus en
début de simulation pour différents modéles d’écrantage. Les sous—bandes sont celles de la structure de la
figure 7.1.
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8.1. Emission & 1,4 THz dans le laser a cascade quantique ¢ DPRP

La figure 8.3(a) représente un élément de matrice intra-sous—bande pur Vi222(Q). On
constate que les trois modeéles d’écrantage (ii), (iii) et (iv) écrantent de maniére similaire
puisque les courbes sont confondues.

La figure 8.3(b) présente 1'élément de matrice Vige5(Q), qui correspond & un exemple
« d’interactions inter-sous—bandes résultant en une transition inter-sous—bandes » dans la
terminologie de la référence [207]. On remarque que le modéle USSB induit un comportement
erroné pour les faibles valeurs de vecteur d’onde échangé et méme annule « artificiellement »
I’élément de matrice en Q = 0. On voit que notre modéle, proche du résultat obtenu par la
méthode d’inversion du tenseur diélectrique, rectifie le comportement indu de 1’élément de
matrice en () — 0. Cette modification profonde de I’allure de I’élément de matrice qui, dans
le cas précis, se rapproche de I’élément de matrice non écranté, a de grandes conséquences sur
la simulation de Monte Carlo. Le maximum de 1’élément de matrice obtenu avec notre modéle
est quatre fois supérieur & celui obtenu avec le modéle USSB. Ainsi, on constate que, durant
la simulation, des sous—bandes qui n’étaient pas explorées auparavant, le sont d’avantage avec
notre modele d’écrantage. Pour I’exemple (5 — 6,6 — 5) qui nous intéresse ici, notre modéle
conduit & une augmentation par un facteur 1000 du nombre d’événements.

Pour en terminer avec le nombre de processus inter-sous—bandes, le tableau 8.2 résume
le nombre d’événements inter-sous—bandes qui se réalisent par picoseconde. On remarque que
I'inclusion de 'interaction électron—électron conduit logiquement & effectuer beaucoup plus de
transitions inter-sous—bandes. De plus, notre modéle d’écrantage augmente ce nombre car les
éléments de matrice du potentiel coulombien écranté sont modélisés de maniére plus physique.
Bien évidemment, ces différences peuvent également étre observées sur la valeur du courant.

TAB. 8.2 — Comparaison du nombre de processus inter-sous—bandes pour différents modéles d'écrantage.

Nombre de processus inter-sous—bandes

(par picoseconde)

Sans interaction électron—électron 0,14
Modeéle d’écrantage USSB 1
Modéle d’écrantage MSB 3

Influence de ’interaction électron—électron

Afin de mieux comprendre 'influence de l'interaction inter—porteurs sur la répartition des
électrons, nous avons représenté sur la figure 8.4 la répartition de la densité électronique
par sous—bande en incluant ou non l'interaction électron—électron. On constate que, comme
il a été évoqué au chapitre précédent, 'interaction entre les électrons semble bénéfique aux
interactions de la classe A, car la redistribution de la densité électronique profite aux niveaux
lasers hauts de ces transitions, c’est—a—dire aux sous—bandes 6 et 10. Ainsi, le niveau 10 voit
sa densité électronique multipliée par un facteur proche de cing.

A contrario, 'interaction électron—électron semble pénaliser les performances pour la fré-
quence de la classe B voisine de 1 THz par rapport aux résultats obtenus sans l'interaction
inter—porteurs. Effectivement, on constate que I'amplitude de I'inversion de population entre
les niveaux 6 et 7 est environ quatre fois plus faible lorsque l'interaction inter—porteurs est
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F1G. 8.4 — Répartition de la densité électronique par sous—bande de la structure de la figure 8.1 avec (trait
plein) et sans (trait tireté) I'interaction électron—électron.

Le modéle d’écrantage utilisé est le modéle MSB avec une sous—bande écrantante équivalente formée des
sous—bandes 1, 2, 5 et 7.

incluse dans la simulation de Monte Carlo. Essayons d’expliquer ce résultat en étudiant les
taux de transitions du niveau laser haut de cette transition, i.e., la sous—bande 7. A partir des
simulations, nous avons calculé un taux de transition non-radiatif 7 — 6 de 73 ~ 5 ps et
une durée de vie du niveau 7 de 77 ~ 1.2 ps. Si on s’intéresse au détail des mécanismes de
transitions inter-sous-bandes, on trouve 7$%,4 = 5.6 ps et 7., = 53 ps pour la durée de vie
électron—électron et sur phonon optique polaire, respectivement. Ces résultats appellent deux
commentaires : (i) la durée de vie du niveau laser haut 7 est essentiellement déterminée par la
transition 7 — 6; (i) parmi tous les mécanismes inter-sous—bandes 7 — 6, ¢’est l’interaction
électron—électron qui prédomine, d'un facteur 10 environ par rapport au phonon optique po-
laire. Ainsi 'interaction entre les électrons conduit & une repopulation du niveau laser bas 6.
Bien que I’amplitude de I'inversion de population reste satisfaisante (Anzg ~ 3 x 1013 m~2),
elle n’est pas aussi grande qu’escomptée par Lee et al. [6].

8.1.3 Conclusion

Dans cette section, nous avons étudié le LCQ & dépopulation par résonance de phonon dans
un mode de fonctionnement autre que celui pour lequel il avait été spécifiquement concu par
Williams et al. En considérant deux périodes de cette structure, nous avons mis en évidence des
possibles transitions & des fréquences proches de 1 THz, comme il avait été suggéré par Lee et
al. Nous avons discuté de I'influence du modéle physique d’écrantage en étudiant la répartition
de la charge électronique. Nous avons également montré que l'interaction électron—électron,
qui n’avait pas été incluse dans le modéle de Lee et Wacker, semble détériorer 1’'inversion de
population a 1,4 THz. D’ailleurs, de maniére plus générale, il apparait que la repopulation du
niveau laser bas par interactions inter—porteurs sera le mécanisme d’interaction non radiatif
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8.2. Laser a cascade quantique ¢ DPRP émettant o 1 THz

pénalisant pour toutes les fréquences voisines de 1 THz et ce d’autant plus que les sous—bandes
sont trés fortement couplées.

8.2 Laser a cascade quantique & dépopulation par résonance de
phonon émettant & 1 THz

Apreés le LCQ a DPRP & 3,4 THz, Williams et al. ont proposé de nouvelles séquences
épitaxiales afin d’augmenter les performances en température [5,25,64-66|. Leurs travaux les
plus récents, présentés dans la référence [7], font état du LCQ de fréquence la plus basse jamais
obtenue & ce jour, sans utilisation d’un champ magnétique. Ils ont amélioré la structure initiale
en utilisant le fait que 'on peut contréler I’écart énergétique de 1’émission indépendamment
du mécanisme sélectif de dépopulation par résonance de phonon. En jouant sur les épaisseurs
des barriéres, on régle de maniére précise les écarts énergétiques des niveaux anti—croisés 4
et 3. Ainsi, en augmentant la barriére intra-région active (24 A dans le LCQ a 3,4 THz) a
31 A, I’écart d’anti—croisement AF,3 croit. Ce faisant, on reléve le niveau 4 et on diminue la
fréquence d’émission AFjsy.

8.2.1 Simulation de la structure &8 DPRP émettant a 2,1 THz
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F1G. 8.5 — Structure de bande et principales fonctions d'onde du LCQ a DPRP basse fréquence a 2,1 THz
[7].

La séquence épitaxiale d'un étage est (en A) : 56/82/31/70/42/160/34 /96, ol les barriéres d'AlGaAs ont
été graissées et le puits de 160 A est dopé a 1,9 x 10'% cm—3. La densité électronique totale par étage est
N, = 3,04 x 10" m~2. Le champ électrique est F = 8,5 kV cm~! et la température 6 = 44 K.
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La structure de la figure 8.5 représente le LCQ de fréquence 2,1 THz [7]. Le champ élec-
trique n’étant pas précisé dans la référence [7], nous I’avons réglé 4 8,5 kV cm~! pour obtenir
une fréquence proche de 2,1 THz. Nous avons tracé sur la figure 8.5 la structure de bande de
conduction et les principales fonctions d’onde, calculées sur 2p+1 = 3 étages, pour une tempé-
rature de réseau de 6 = 44 K. Dix sous—bandes par étage ont été utilisées. Nos calculs montrent
que ’écart énergétique, AF o = 37,6 meV, entre les niveaux 4 et 2 reste voisin de I’énergie de
phonon optique polaire. La fréquence obtenue est précisément de 2,1 THz (AFE54 = 8,7 meV).
L’élément de dipole entre ces sous—bandes a été calculé a (z54) = 6,6 nm.

Les performances publiées de ce LCQ sont une température maximale de fonctionnement
en mode pulsé de 72 K et 40 K en CW. Quant & la puissance maximale, elle s’éléve a 1,2 mW
4 17 K en CW. Voyons les résultats obtenus par nos simulations de Monte Carlo.
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F1G. 8.6 — Densité électronique par sous—bande pour le LCQ de la figure 8.5.

La figure 8.6 représente les densités électroniques des sous—bandes de la figure 8.5, en in-
cluant les interactions usuelles et 'interaction entre les électrons. On constate une inversion de
population, entre les niveaux 4 et 5 de la figure 8.5, qui s’éléve a ns—ny = 3,8x 10" m~2, c’est—
a~dire environ 13 % de la densité surfacique totale. Le courant vaut, quant a lui, 0,63 kA cm ™2,

valeur tout & fait comparable aux mesures publiées dans la référence |7, figure 2].

8.2.2 Modifications de la structure : vers les trés basses fréquences

A partir de cette structure, il est souhaitable de diminuer encore la fréquence d’émission.
Nous proposons, dans ce but, d’ajuster non plus les épaisseurs des barriéres, mais leur hauteur
en faisant varier leur composition en aluminium.

Le raisonnement que nous avons mené est le suivant. En premiére approximation, on
peut considérer que l'augmentation de la hauteur d’une barriére de §V décale les niveaux
d’¢nergie E, proportionnellement & leur probabilité de présence |p,(z)? dans la barriére.
Ainsi, si une fonction d’onde s’annule dans la barriére et que I'on augmente la hauteur de
celle—ci, le niveau d’énergie restera quasiment inchangé. On constate, en observant la figure 8.5,
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FI1G. 8.7 — Evolution des énergies en fonction de la composition en aluminium des barriéres en
Al,, Ga;_;, As de 31 et 34 A du LCQ de la figure 8.5 sous un champ électrique de 8,5 kV ecm~1.

que la fonction d’onde @5(z) n’a que trés peu de probabilité de présence dans les barriéres
« intra—injecteur » et « intra—région active », c’est—a—dire dans les barriéres de 31 et 34 A,
respectivement. Cependant, ce n’est pas le cas de la fonction d’onde de la sous—bande 4.
Ainsi, en augmentant la hauteur de ces deux barriéres, on va accroitre 1’énergie propre de la
sous—bande 4 en laissant celle du niveau 5 pratiquement inchangée.

Pour confirmer ce raisonnement, nous avons tracé, sur les figures 8.7(a) et 8.7(b), I’évo-
lution des énergies propres et de 1’élément de dipole de la transition 5 — 4, pour différentes
compositions d’aluminium de ces barriéres. On remarque que l'augmentation de la compo-
sition d’aluminium a bien pour effet de diminuer la fréquence de la possible transition laser
5 — 4, tout en augmentant 1’élément de dipole. On constate sur la figure 8.7(a) que 'on peut
régler assez finement la fréquence jusqu’a obtenir 1 THz, voire en dega. Sur la figure 8.7(b), on
remarque que I’augmentation de la hauteur des barriéres a pour effet de rapprocher le niveau
4 du niveau 5 tout en maintenant presque constants les écarts énergétiques nécessaires & la
résonance de phonon, comme 'écart AE3s.

Il reste a vérifier que l'inversion de population est préservée. Pour obtenir un premier
élément de réponse, nous avons effectué une série de simulations en négligeant l'interaction
électron—électron, ce qui permet un calcul trés rapide. Les résultats, qui n’ont qu'une valeur
indicative, sont représentés sur la figure 8.8, o1 ’on a tracé I'inversion de population en fonction
de la composition en aluminium des barriéres. On observe que l'inversion est importante
sur une large gamme de composition et maximale pour une composition xa; = 32 %, avec
Ansy = 8,4 x 103 m~2. Nous retenons donc cette composition pour une étude plus poussée
que nous présenterons dans la suite de cette section.
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F1G. 8.8 — Amplitude de I'inversion de population (en pourcentage de la densité électronique totale Ny)
en fonction de la composition en aluminium ) des barriéres d'Al,, Ga;_,,,As de 31 et 34 A du LCQ de
la figure 8.5.

La polarisation extérieure est de 8,5 kV cm™!. L'interaction électron—électron n’a pas été incluse dans ces
calculs.
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F1G. 8.9 — Structure de bande et principales fonctions d'onde du LCQ & DPRP, dont la composition en
aluminium des barriéres de 31 et 34 A a été fixée a 32 %.

La fonction d'onde en trait tireté est celle du niveau laser haut de I'étage adjacent @5/ (z). Le champ
électrique est F = 8,5 kV cm™! et la température § = 44 K.
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8.2. Laser a cascade quantique ¢ DPRP émettant o 1 THz

8.2.3 Evolution avec le champ électrique du LCQ a 32 % d’aluminium

De maniére indicative, les simulations sans ’inclusion de l'interaction électron—électron
nous ont permis de trouver un candidat intéressant pour une composition de 32 % en alu-
minium. Nous allons examiner ses caractéristiques en fonction de la polarisation extérieure.
Nous reviendrons également sur 'influence de l'interaction électron—électron.

Pour cette composition de 32 % d’aluminium, la fréquence la plus basse que 'on peut
obtenir est 1 THz avec un élément de dipole (z) = 8 nm, pour un champ électrique F' =
8,5 kV/cm. D’ailleurs, nous avons tracé sur la figure 8.9 la structure de bande et les principales
fonctions d’onde du LCQ pour ce champ. On remarque que le niveau 1 est trés fortement couplé
avec le niveau laser haut 5’ (trait tireté) de I’étage adjacent puisque (z15) = 6 nm. On peut
donc raisonnablement penser que le courant dans ce LCQ va étre trés important.
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Fi1G. 8.10 — Amplitude de I'inversion de population (en proportion de la charge totale disponible N;) en
fonction du champ électrique F, avec (trait plein) et sans (trait tireté) I'interaction électron—électron. Le
LCQ simulé est celui de la figure 8.9.

La figure 8.10 représente la différence de population Ans, en fonction du champ électrique
pour le LCQ de la figure 8.9. On remarque que l'inversion de population peut étre observée
sur une large gamme de polarisations extérieures. De plus, on constate un pic trés marqué
vers 9 kV cm™!. L’interaction électron—électron conduit a une évolution moins brutale, avec
des valeurs maximales plus faibles mais une inversion de population présente pour toute une
gamme de champs, comme par exemple F' = 9,5 kV cm™!, qui ne Iinduisaient pas lorsque
I'interaction n’était pas incluse.

Nous avons tracé sur la figure 8.11 I’évolution de la fréquence et de 1’élément de dipole
de la transition 5 — 4 en fonction du champ électrique F'. On peut noter que les niveaux
d’énergies F, et F5 s’écartent lorsque le champ électrique croit : c’est le décalage vers le bleu
da a Ueffet Stark [37). A partir de ' = 10 kV cm™!, on constate une évolution linéaire de
la fréquence d’émission avec le champ, qui pourrait permettre un ajustement précis de la
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F1G. 8.11 — Evolution de la fréquence et de I'élément de dipdle de la transition térahertz 5 — 4 en fonction
du champ électrique F'. Le LCQ simulé est celui de la figure 8.9.

fréquence dans une large gamme. Examinons a présent I’évolution du courant en fonction du
champ électrique.
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F1G. 8.12 — Evolution du courant .J en fonction du champ électrique ' du LCQ de la figure 8.9, avec (trait
plein) et sans (trait tireté) I'interaction électron—électron.

Nous avons tracé sur la figure 8.12 la caractéristique courant—tension du LCQ de la fi-
gure 8.9, en incluant ou non l'interaction électron—électron. On s’apercoit que cette structure
souffre, comme la plupart des LCQ de la famille & DPRP, d’un courant trés élevé puisqu’il
s'éléve & 4 kA cm~2 pour un champ électrique de 9 kV /cm. Dans cette structure, ot les états
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sont, non seulement trés rapprochés en énergie, mais aussi fortement délocalisés, le courant
se fait majoritairement (~ 80 %) par 'interaction électron—électron. Dans la plage de champs
électriques 10-13,5 kV cm™!, le courant atteint un « plateau » avec une valeur d’environ
J ~ 180 A cm~2, 20 fois plus faible que le courant maximal pour F' ~ 9 kV cm~!. Cette
gamme de champs électriques (10-14 kV cm™!) est donc potentiellement intéressante, car le
courant évolue de maniére stable comparativement au comportement plus « abrupt » observé
dans la gamme 8-9,5 kV cm ™.
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FiG. 8.13 — Facteur de mérite G54 oc (z54)% X (ns — ny4) en fonction du champ électrique F pour le
LCQ de la figure 8.9. Les calculs ont été effectués avec (trait plein) et sans (trait tireté) l'interaction
électron—électron.

Pour conclure cette partie, nous allons maintenant synthétiser les résultats en étudiant le
facteur de mérite G54 de ’émission, & savoir le produit de 'inversion de population par le carré
de ’élément dipolaire. L’évolution du gain « réduit » G54 de 'émission térahertz en fonction
du champ électrique a été tracée sur la figure 8.13, avec et sans l'interaction électron—électron.
Pour des champs voisins de 12 kV/cm, le gain G54 conserve une valeur raisonnable bien
qu’inférieure d'un facteur 5 & sa valeur maximale. Cela suggére des possibilités intéressantes
car le courant est ici assez faible, inférieur d’un facteur 20, ce qui pourrait étre un avantage
appréciable.

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons étudié deux « variantes » du LCQ & DPRP qui fonctionnent
a des fréquences inférieures 4 2 THz. Dans un premier temps, nous avons vu qu’il était possible
d’obtenir un phénoméne d’inversion de population & 1,4 THz, & ’aide d’états de l'injecteur
dans la structure & DPRP, habituellement utilisée & la fréquence de 3,4 THz. Cependant, nous
avons mis en évidence que l'interaction électron—électron, couplant fortement les niveaux lasers
haut et bas, s’oppose fortement & I’inversion de population. La conclusion trés prometteuse de
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Lee et al., obtenue sans l'interaction électron—électron, semble ici confirmée. Mais le probléme
mis en évidence ici pourra se révéler génant, car il est général & la gamme de fréquences visées.

Dans un second temps, nous avons étudié le LCQ a DPRP a 2,1 THz. Nos résultats
confirment que la structure souffre également de courants électriques importants. En alternant
les barriéres a 18 et 32 % d’aluminium, nous avons montré qu’il était possible de diminuer les
écarts énergétiques de la transition laser, afin d’obtenir des fréquences inférieures a 2 THz,
voire méme en decd de 1 THz. Nos résultats avec l'interaction électron—électron montrent que
le phénoméne d’inversion de population est obtenu sur une large gamme de champs électriques.
Néanmoins, nos calculs suggérent la possibilité d’utiliser le composant aprés le régime de forte
résistance différentielle négative, dans une zone de courant plus faible, tout en ayant des
performances de gain appréciables. En outre, dans cette gamme, nos simulations montrent
que la fréquence peut étre facilement accordée avec le champ électrique.

Pour conclure, nous souhaitons souligner deux points qui nous semblent communs & tous
les lasers opérant aux fréquences voisines de 1 THz. Du fait des trés faibles écarts énergé-
tiques entre sous—bandes, 1’évolution de nombreux paramétres des LCQ en fonction du champ
électrique sera probablement abrupte. De petites variations de potentiel, quelqu’en soit 'ori-
gine, peuvent avoir un impact trés important sur l’alignement des niveaux et donc sur les
performances des LCQ. De tels lasers risqueront de présenter des comportement instables &
cause des phénomeénes de charge d’espace. De plus, pour les fréquences proches de 1 THz
voire sub—térahertz, I'interaction inter—porteurs sera un des mécanismes non—radiatifs les plus
pénalisants & cause des repopulations par transition directe via l'interaction électron—électron.

Dans la pratique, maintenant que la conception des niveaux quantiques de LCQ émettant
4 1 THz a été réalisée, il convient par ’expérience de s’assurer de la faisabilité de telles
structures. Ces recherches souléveront, & n’en pas douter, de nombreuses problématiques trés
riches d’un point de vue scientifique.
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Au cours de ce travail, nous avons examiné le transport dans des lasers & cascade quantique
émettant dans I'infrarouge lointain et moyen. Cette étude a été effectuée & 1’aide d’une méthode
de simulation microscopique incluant l’interaction électron—électron : la méthode de Monte
Carlo.

Dans la premiére partie de ce mémoire, nous avons rappelé le contexte scientifique de nos
travaux. Nous avons détaillé les difficultés soulevées par la réalisation de sources cohérentes
a D’état solide émettant en infrarouge et, tout particuliérement, en infrarouge lointain. Nous
avons montré que, parmi les dispositifs rayonnant en infrarouge, les LCQ se situaient & I’état
de I'art des performances, tant au niveau de la descente en fréquence, que pour les conditions
de fonctionnement.

Ensuite, dans la deuxiéme partie du mémoire, nous avons décrit le modéle physique du
simulateur Monte Carlo adapté au transport inter-sous—bandes dans les LCQ. Un modéle le
plus général possible a été présenté, incluant de nombreux mécanismes d’interaction et, en
particulier, 'interaction électron—électron par I'intermédiaire d'un algorithme spécifique basé
sur une technique de majoration/réjection.

Dans la troisiéme partie de ce mémoire, nous avons appliqué le modéle a ’étude du trans-
port électronique dans les LCQ émettant dans l'infrarouge. Sur une premiére structure [3],
émettant dans l'infrarouge moyen, il a été vérifié que notre solveur Schrodinger/Poisson était
apte a décrire les LCQ particuliérement complexes, mémes lorsqu’ils sont constitués de su-
perréseaux. Concernant un LCQ émettant dans U'infrarouge lointain [4], nos résultats, en bon
accord avec la littérature existante, ont mis en évidence le role prépondérant de 'interaction
électron—électron sur l’'inversion de population.

Nous avons ensuite étudié le LCQ & dépopulation par résonance de phonon émettant
a 3,4 THz [5]. Nous avons montré que 'interaction électron—¢électron modifie considérable-
ment la distribution électronique de chaque sous-bande. Nos résultats mettent en évidence
la dépendance de I’amplitude de I'inversion de population et du courant avec la modélisation
de D’interaction électron—€lectron. Nos études confirment également que les LCQ utilisant le
principe de dépopulation par résonance de phonon souffrent de densités de courant élevées,
principalement & cause d’une trés grande délocalisation des fonctions d’onde. Le phénoméne
d’inversion de population semble subsister & température ambiante, bien que limité par la
repopulation du niveau radiatif bas. Par ailleurs, nos résultats confirment les résultats de Lee
et al. [6] concernant une émission & 1,4 THz dans cette structure. L’analyse physique de nos
simulations montre qu’a cette fréquence, c’est 'interaction électron—électron qui est le méca-
nisme non radiatif risquant de limiter les performances. Ce phénoméne semble inhérent & la
gamme des fréquences visées et délicat a éviter, car il parait étre intrinséque aux sous—bandes
proches en énergie et fortement couplées.

Nous avons terminé nos études en examinant le LCQ émettant a la fréquence la plus basse
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atteinte & ce jour de 2,1 THz. En modifiant la structure de bande de ce composant, nous
avons proposé un LCQ pouvant émettre a 1 THz. De maniére prospective, nos résultats sur
la caractéristique courant—tension de ce dispositif suggérent la possibilité de fonctionner dans
une région de courant réduit, ol la fréquence peut étre réglée entre 1,3 et 2,3 THz.

Nous avons présenté un modeéle microscopique des LCQ aussi général que possible, qui, a
I'avenir, nous l'espérons, permettra d’étudier d’autres structures basées sur des systémes de
matériaux différents du GaAs/AlGaAs. Le modeéle que nous venons d’exposer améliore en de
nombreux points la modélisation de 'interaction électron—électron dans des systémes a grand
nombre de sous-bandes en régime stationnaire hors d’équilibre. Cependant, de nombreux pro-
longements sont possibles & ce travail et, afin d’accompagner la descente en fréquence des
LCQ, un certain nombre d’améliorations sont nécessaires au modéle. Au regard des écarts
énergétiques visés aux fréquences térahertz, il semble que la prise en compte de la charge d’es-
pace doive étre trés précise et ne puisse se baser sur les populations initiales a I’équilibre. Cela
signifierait que les équations de Schrodinger et Poisson doivent étre résolues réguliérement en
cours de simulation et les probabilités d’interaction recalculées en conséquence, pour assurer
I'auto—cohérence du modéle. Toutefois, il s’agit 1a d’une tache trés ardue, les contraintes in-
formatiques risquant d’obérer considérablement cet objectif. En outre, il semble nécessaire de
développer de nouvelles méthodes numériques afin d’éviter — ou de pouvoir pleinement trai-
ter, selon les cas — les fluctuations de charge dans les systémes hors d’équilibre. Ces études
pourront peut—étre s’effectuer en batissant des modeéles « hybrides », couplant les simulations
de Monte Carlo avec, par exemple, des modéles moins cofiteux en temps calcul, comme les
équations de bilan.

Sur un tout autre plan, nous pensons que notre modéle peut étre appliqué & I’étude, non
plus des sources, mais des photo—détecteurs. En effet, la notion de « gap térahertz » concerne
également les détecteurs. Les LCQ peuvent étre utilisés en tant que photo—détecteurs, en
particulier dans la gamme térahertz [250,251]. Un prolongement logique du modéle que nous
venons de présenter est ’étude des LCQ en tant que détecteurs et, pour cela, notre simulateur
devra étre complété en incluant le couplage des électrons avec les photons. En outre, I’étude du
bruit électronique des photo—détecteurs peut se révéler d'un grand intérét. Or, la simulation
Monte Carlo est un outil parfait pour examiner les phénomeénes liés au bruit. Un prolongement
logique de notre travail pourra étre 1’étude des fluctuations électroniques dans les LCQ utilisés
comme photo—détecteurs.
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Annexe A

Interaction avec les phonons optiques
polaires

Dans cette annexe, nous développons les expressions mathématiques utilisées pour calculer
la probabilité d’interaction avec les phonons optiques polaires.

Expression mathématique de la probabilité d’interaction

On suppose la loi de dispersion des phonons optiques polaires constante : w(q) = wop. La
probabilité d’interaction pour un gaz électronique bidimensionnel avec les modes de phonons
en volume s’écrit & 1'aide des facteurs de forme électron—électron® [179,196,253,254] :

me? hiw, 1 1
Auw(K) = 8117771—%0;) (@ - H—r) Vol By + eu(K) — By — ohwop]
1 T F
X [Nop+—(a+1)]/ Frun(Q) 45 (A1)
2 0 Q
ot @ = |K — K|, koo est la constante diélectrique & haute fréquence, Ny, est le nombre
de phonons et 0 = £1. Le cas 0 = +1 (resp. ¢ = —1) correspond & l’émission (resp. a

I'absorption) d’un phonon optique polaire. On rappelle que le facteur de forme F),,,/,/(Q) a
pour expression :

L L
Fpupr(Q) = /0 az /0 () exp (~Qlz — ) ()i ().  (A2)

Le calcul de ce facteur est effectué selon la méthode d’accélération numérique par décomposi-
tion en séries de Fourier telle qu’elle sera présentée dans ’annexe D.

'On utilise pour cela la propriété de convolution des transformées de Fourier des produits de fonctions
d’onde [252] :

4 L (@)I(@)  Fu(Q)
/,wdz Fre " Q

ol .
Luw(g:) = / dzu(2) s (2)e= .
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Détermination de 1’angle de déviation

L’angle de déviation 3 = (ﬁ) est calculé & l'aide d’une technique de réjection dite de
Von—Neumann. Rappelons le principe de cette méthode. Pour I'interaction sur phonon optique
polaire, I’angle [ suit la distribution :

Puul9) ox Tt @0 (A3
ot Q(3) est donné par :
Q?=K?>+ K"? - 2KK' cos 3, (A.4)
avec
h;nIfQ = e (14 (a)ve), (A5)
ey = u(K)+ E, — E, + hwo. (A.6)

La distribution P, (Q) est majorée numériquement par P,,. On tire alors I’angle 3 au hasard
uniformément entre 0 et 27. On tire un nombre aléatoire r entre 0 et 1. Si ’équation suivante
est vérifiée, alors ’angle (3 est conservé [87] :

r X P < Pu(B), (A.7)

dans le cas contraire, on recommence la procédure avec deux nouveaux nombres aléatoires (3
et r.
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Annexe B

Probabilité d’interaction
électron—€électron pour un gaz
bidimensionnel

Dans cette annexe, nous donnons le détail du calcul de la probabilité d’interaction électron—
électron & courte distance pour un gaz bidimensionnel.

B.1 Dérivation de la probabilité d’interaction électron—électron

L’interaction électron—électron est particuliérement complexe, car elle fait intervenir les
états initiaux et finaux de deux électrons, c’est—a—dire quatre fonctions d’onde. De plus, la
conservation de 1’énergie et du moment concerne les deux particules. Voyons plus en détails
comment obtenir le taux d’interaction, i.e., ’équation (4.3). Le taux de transition |uK, vP) —
|/ K',v'P’), en utilisant la régle d’or de Fermi, s’écrit :

27 vl 2
e, (K, PK P = = ‘ MY o] X fo(P)
x 6[E.K)+E,(P)—Ey(K')—E,(P], (B.1)

ou l'on a posé, pour simplifier les notations :
MIlg,/ll;,VK’,P’ = <K7M7P7V|V;,/e’V/7P/mU/>K/>' (BQ)

Pour obtenir, in fine, une densité de probabilité A, (K) par unité de temps, homologue a
celles obtenues pour les autres mécanismes d’interaction, on part de I’équation (B.1) libellée
par quatre indices de sous—bandes et quatre vecteurs d’onde, et on « somme » sur K', P, P’,
v et /. Ainsi le calcul numeérique complet de la probabilité requiert une triple intégration sur
des vecteurs d’onde bidimensionnels soit au total six intégrales « scalaires ». En utilisant la
conservation de I’énergie totale et du moment, nous verrons que l'on peut réduire les intégra-
tions au nombre de trois. Il n’en reste pas moins qu’un calcul in extenso de cette probabilité est
excessivement cotliteux en temps d’exécution ainsi qu’en stockage mémoire, dés que le systéme
dépasse la dizaine d’états. Les limites des machines les plus modernes sont approchées voire
dépassées par ces calculs : & titre d’exemple sur une machine type Pentium IV, le compilateur
se refuse & allouer des tableaux comportant un nombre d’éléments supérieur a 3 x 107.
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B.1.1 Elément de matrice

Le but de ce paragraphe est de déterminer I’élément de matrice de 'interaction électron—
électron M{é’fﬁ,’;{,’p. Rappelons que dans le cadre de la fonction enveloppe, les états électro-
niques |¢K) du systéme dans la représentation {|r)} s’écrivent :

(x| 1K) = %Wz)efK-Ruk(r). (B.3)

En découplant les intégrales sur les variables de position transverse R, R’ et selon 'axe de
confinement 2z, z’, on obtient! :

AZ
[ @02 00 Vaga (R — R 2 = e IR o), (). (Bt

MEEY o = / dR / dR/KAP-K' =P R

X

L’intégrale par rapport & R permet de faire apparaitre la transformée de Fourier du potentiel
coulombien que nous noterons M,/ (Q,wq), ot Q = K — K’ est le vecteur d’onde échangé
et hwg Dénergie échangée pour la particule principale : iwg = E,(K) — E,(K'). A ce stade du
calcul, nous ne précisons pas ce potentiel qui correspond en fait au potentiel coulombien écranté
et symétrisé. L’intégrale sur R’ donne la conservation du moment paralléle? de 1’ensemble des
deux particules :

K+P=K +P. (B.5)

On poursuit le calcul en procédant & la sommation sur K, P, P’ et v,/ :

2w
)‘,uu’(K> = ﬂ Z Z fV(P)|Muuy’1/(Qa Wd)|25(K +P-K' — P,)
K' PP vy

x O[Eu(K) + E,(P) — Ey(K') — E,(P). (B.6)

B.1.2 Hypothése de bandes paraboliques

Continuons le calcul dans le cadre de bandes paraboliques en définissant une masse com-
mune m;; afin de pouvoir traiter le Dirac en énergie (abrégé par og)

2

h
bp =20 %(KZ +P*-K?*-P?* +(E,+E,—E,—E,)|. (B.7)

€

On définit alors par commodité le vecteur d’onde relatif initial G (resp. final G’) par I'expres-
sion :

G = P-K,
G = P-K. (B.8)

'Pour simplifier le calcul de I'interaction électron-électron, les facteurs de Bloch G,/ (K,K') et G,/ (P, P’)
sont négligés.

2Pour les transitions inter—vallées, que nous ne considérons pas ici, il convient d’ajouter la différence ap-
propriée AK de vecteur d’onde du processus « Umklapp » considéré.
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B.2. Terme d’échange de spin

Ainsi dg s’écrit :

hQ
5E =9 [M(G2 - G/2) + (EN + E,, — EH/ — EV/) . (Bg)

e

On procede alors a un changement de variable dP’ = (1/4)dG’, et en utilisant la conservation
de D’énergie, on obtient [210] :

m*

2T
Nt (K) = 552 57 1) [ M@0 (B.10)

v P

Ou 1) est 'angle entre G et G'. La conservation du moment et de I’énergie donne :

G/2 — G’2 + AIOU/;U«/V/’ (B].].)
avec A
m,
AL = h—;’(EM +E,—Ey—E,). (B.12)
D’ou ) 12
Q=35 [2G*+ 40, —2G (G*+ A% i) cos ¢] . (B.13)

B.2 Terme d’échange de spin

La nature fermionique des électrons intervient dans l’interaction électron—électron par
l'intermédiaire d’un terme d’échange que nous allons détailler. Lorsqu’on cherche les états
quantiques d’un espace de n particules & partir des états quantiques & une particule, il
convient de traiter les bosons par des états symétrisés et les fermions par des états anti-—
symeétrisés [255,256]. Ainsi, I’état quantique décrivant la paire initiale d’électrons, o les deux
électrons ont respectivement pour spin o, et og, s’écrit :

|1, K(oa); v, P(og)) = % {ln, K(oa)) v, P(ap)) = v, P(op))|1, K(oa))} - (B.14)

L’état final s’écrit de maniére analogue. En utilisant cette nouvelle base antisymétrisée, et en
sommant sur les spins des particules o, g, on montre que ’élément de matrice, qui doit étre
effectivement pris en compte dans la régle d’or de Fermi (B.1), est [255, voir p. 993 états dits
singulet et triplet] :

vu'v' 1 3
Ml}é,ll;,K’,P’ = Z ‘Md + -]wechge’2 + Z |Md - Afechge‘2 )
1 — _
- |]Md‘2 + ‘Zwechge‘2 - 5 (MdMechge + MdMechge) ) (B'15)

ou ¢ signifie le complexe conjugué de c, et ot 'on a posé, pour simplifier les écritures :

My = MEEY, o, (B.16a)
Mechge = Mllglynffpll(/- (B.16b)

L’élément de matrice de 'interaction électron—électron peut donc étre séparé en deux contri-
butions :
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e Les termes directs : il s’agit de la contribution entre spins de méme direction, ¢’est—a—dire
les termes du type |Mqg|? et |Mechge|*;
e Un terme d’interférences ou d’échange : il s’agit des termes « croisés » —(1/2)(MqMechge+
MgM echge)-
Au final, les éléments de matrice étant sommeés sur K’ et P/, on introduit un facteur 1/2
supplémentaire pour éviter les « doubles comptages » [210,217-219]. L’élément de matrice
M, (Q) intervenant dans le calcul de la probabilité [Eq. (B.10)] s’écrit donc :

1
My (Q, Q) = SVl (@ wa) ! + Vi, (Q' weehge)
:zfz’u’(QWd) :zfzr/p’(Q/awechge)], (B.17)
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Annexe C

Fonction diélectrique d’un gaz
électronique bidimensionnel

Nous présentons, dans cette annexe, le cadre général de ’écrantage pour un gaz bidimen-
sionnel. Il nous a semblé intéressant de détailler ’ensemble des calculs qui sont habituellement
dérivés pour les gaz tridimensionnels [225]. Dans la section C.1, nous exposons les hypothéses
et les calculs permettant de dériver ’expression de la réponse diélectrique d’un gaz bidimen-
sionnel. Puis, dans la section C.2, nous résumons 1’ensemble des formules utilisées afin de
calculer le tenseur de polarisabilité.

C.1 Théorie de I’écrantage bidimensionnel

Tenseur de polarisabilité IT

Considérons un gaz d’électrons quantifié selon la direction de 1’axe de croissance, noté
(O2). Nous soumettons ce gaz 2D & un potentiel perturbateur §V**(r,w), dont on suppose la
dépendance temporelle sinusoidale :

SV (r,w) = VR, z,w) = V(R, 2)el“le, (C.1)

oil le terme! exp(at), a — 01 assure que la perturbation est enclenchée de maniére adia-
batique. On peut également représenter le potentiel par sa série de Fourier par rapport a la
variable R :
SVEHR, 2,w) = Z Sexs (Q, 2z, w)e Y Relwleat, (C.2)
Q

On supposera que toutes les composantes ddext (Q, 2,w) de la série de Fourier de 6V ®** peuvent

étre considérées de maniéres indépendantes et que les termes croisés de longueur d’onde diffé-
rente s’annulent aprés sommation : c’est 'approximation dite de la phase aléatoire? (RPA).

On rappelle que les états \IIUOI)< (r) correspondant au hamiltonien non perturbé Hp s’écrivent :

\IIS’)I)<(R, 2) o B R, (2)ug(r). (C.3)

! A ne pas confondre avec le coefficient o de non—paraboliciteé.
2Traduction de 'anglais Random—Phase Approzimation.
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En appliquant la théorie des perturbations au premier ordre, nous pouvons calculer les fonc-
tions d’onde des états perturbés du hamiltonien Hp + dPext :

. K’V |0¢ext(Q, z,w) |, K) _ (0
\ijertb ~ T 0) 1 6< ) ex y 2y ) \I/(,) )
i (o 2) = VR 2)+ T8, 2 5 () — B, (K) + o a7

(R,2). (C4)

La variation de charge induite dpinq par le potentiel dpexy S'écrit :

Spina(R, 2) = %zyy ) [[PRE R, )2~ [0 (R 2)2] (C5)

En utilisant les expressions (C.3) et (C.4) et en supposant que le potentiel extérieur oscille
« lentement », c’est—a—dire que tous les vecteurs d’onde K sont plus faibles que n’importe
quel vecteur du réseau réciproque G, la variation de charge induite par le potentiel extérieur
sécrit? :

5Pind(Ra zZ, CU) = 62 Z eiQ.R Z Hul/(Qa W)é(bext(Qa w; V’//)SDV(Z)(:OV’(Z)7 (06)

Q 'K

oil on a défini le tenseur de polarisabilité TI(Q,w) exprimant au final la réaction induite par
la présence du potentiel perturbateur 6V (R, 2, w) :

1 . gl/fl/(K) - gu’fu’(K + Q)
o (Qw) = =7 lim ; E,(K) - E,(K + Q) + hw + iha’ (1)

ol 0¢pext (K — K, w; vv/') est une écriture abrégée pour (K, v|0¢ex (K — K/, 2, w)|K', V') et g,
est I'indice de dégénérescence de la sous—bande v. Si on isole la composante Q de la série de
Fourier de dping, il vient :

6Pind(Qa Z, w) = 62 Z Hu,l/ (Q7 w)5¢ext (Q7 w; V’//)SDV(Z)‘PV’(Z)‘ (C8)

vv!

Pour finir de dériver I’expression du tenseur diélectrique, il convient désormais : (i) de déter-
miner, de la variation de charge induite, le potentiel réponse V" ; (ii) d’exprimer le potentiel
total en fonction du potentiel 5V %, Ce sont ces deux points que nous allons décrire & présent
et qui vont donc achever cette section.

Tenseur diélectrique K

L’équation de Poisson permet de déterminer le potentiel V" de la variation de charge
induite piq :

VM@%MZ/M%%ﬁm@JM, (C.9)

ou Gg(z,2') est la fonction de Green pour un systéme bidimensionnel. Elle représente la
propagation de la perturbation apparue au point 2’ jusqu’au point z.

3Pour simplifier le calcul, les facteurs de Bloch provenant du recouvrement entre les fonctions u(r) ont été
négligés.
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C.2. Formulaire

Le potentiel total V%! est obtenu en sommant le potentiel extérieur Ve avec le potentiel
Vind ce dernier étant relié & 5V par 'équation (C.9). De 14, on définit le tenseur diélectrique
k reliant le potentiel total au potentiel extérieur dans I'approzimation de Hartree :

V' = [kp) L 8V (C.10)

Pour obtenir l’expression définitive de K, on projette V" sur la base des fonctions d’onde
{4u} et on obtient :

[Rott) o (Qs ) = G Sy + 6V, Q)T (Q, ). (C.11)

Une meilleure approximation est celle ol I’on considére que le potentiel induit par la perturba-
tion V"4 perturbe également la distribution des porteurs. Dans ce cas, I’équation tensorielle
reliant SVt 3 V0 egt

Vytgf/ ! (Q7 ) = 6Vl/e;1t/ g + Z oV, 51/’5’ Hfﬁ/(Qa w)‘/ftﬁg’u’(Qv w)' (012)
334

Dans le cadre de 'interaction électron—électron, le potentiel perturbateur a pour expression :

(5Vext (Q) —_

vy p!

L L
—Q|z1—= * *
QQﬁoﬁr/o dz1/0 dzapy(21)pu(22)e |21 2\901/,(21)@“,(22). (C.13)

C.2 Formulaire

TaB. C.1 — Formulaire des différentes expressions du tenseur de polarisabilité.

Dénomination Expression mathématique Non—parabolicité

n, Q,F_ (771/)+2< > kBeV]:U(nV)

Faible déviation 1, (Q — 0 Oui
(Q ) ij‘9 QVfO(ny) + 2< > kBeufl (771/)
HVV’(Q - 0) = _% Non
Debye Hiickel Ty (Q — 0) = —~ Oui
]{2301,
4a)n, 1/2
Thomas-Fermi I1,,(Q — 0) = py, (Q,Q, + m) Oui
Py
0 1 6,=0
Maldague I1,,(Q) :/ ’;”(Q’ 1) dpp Non
0 4/€B€V cosh [(EF — El, — ,U,F)/QkiBe,,]
n, 27l/2 QM .
Fetter I,,(Q) = Kn0 ON, ¢ <4W1/2> Oui
. 1 m;ﬁ o = fu(€)] .
Calcul numérique 11,/ (Q) = ~5.3 72 dY / E + — EV, — de Oui
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Annexe D

Aspects numériques du calcul des
facteurs de forme électron—électron

Dans cette annexe, nous présentons l'implémentation informatique du calcul du facteur
de recouvrement dans la direction de quantification, intervenant dans 'interaction électron—
électron et avec les phonons. Ce facteur de forme met en jeu quatre indices de sous—bandes
et son cout calcul peut rapidement devenir un verrou « informatique ». Afin de simplifier son
évaluation, nous proposons de décomposer les fonctions d’onde sur une base pour laquelle le
calcul des facteurs de forme est analytique. Généralisant les approximations antérieures par
des sinusoides [241], on utilisera une décomposition en séries de Fourier.

D.1 Expression mathématique

Le facteur de recouvrement a pour expression :

L L
Fuu (Q) = / dz / dzogp(z1)ew(22)e” Q7 22l0" (21) 0 (22). (D.1)
0 0

On décompose alors le produit des fonctions d’onde =,/ (21) = ¢u(21)¢),(21) en série de
Fourier :

Nu
Eu,u’(zl) = Z 75;/ eXP(ialk‘OZl)a (D2)
o1=—Ny

ol Ny est le nombre d’harmoniques retenues, ygy’ le o—iéme coefficient de Fourier et ky =
27/ L. On réécrit I’équation (D.1) avec la décomposition en séries de Fourier des deux produits
de fonctions d’onde :

Nu

Nu
Fl/,uz/u’ (Q) = Z Z Vg;/Ing,jolaz (Q)v (D?’)

o01=—Ny oc2=—Nyg
Avec
L L .
Jo102(Q) = / / el71ho1 glo2koz2m QIR =221 4y 2 (D.4)
0o Jo
Un calcul simple montre que :

. 2LQ0o, ,—0, Q(G_QL - 1)(Q2 + 0102]{38)

To102(Q) = Q2 + U%k% (Q? + O'%k%)(cy + U%kg) 7

(D.5)
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Annexe D. Aspects numériques du calcul des facteurs de forme électron—électron

ou ¢ est le symbole de Kronecker. D’ol1 1la décomposition en cing sommes :
2LQ e Q 5 Q
B (@)= ZU: Erok 2 [ <Z Q? + o3 g Q? -1-202k2
Yo, 01ko Yoy 02ko
D.6
(ZQQ—I—Ug/{Z) (ZQQ—I—U%/@z)] ( )

Lorsque les fonctions d’onde sont & valeurs réelles, on peut alors utiliser la propriété suivante
afin d’accélérer le calcul des sommes :

Nu uu’Q ! 2R Q
Q*+otkg  Q Z Q +o%k8 ’

o1=—Nu o1=1

ou le symbole Re(y) signifie la partie réelle de y. L’élément de matrice du potentiel nu s’écrit

donc :

e2

2/{0/@62

ou la correspondance entre les équations (D.6) et (D.8) permet de définir sans ambiguité les
termes S;.

vRL(Q) = [SE 4 (e — 1) (g sy + S sy (D.8)

D.2 Aspects numériques

D.2.1 Gain en temps calcul

Afin d’évaluer le gain en temps calcul obtenu par la décomposition en séries de Fourier,
nous allons prendre un exemple typique de LCQ. Considérons un LCQ de longueur L =
300 nm discrétisée par un pas Az = 1 A, i.e., en N, = 3000 points. L'évaluation directe de
la double intégrale de 1’équation (D.1), par la méthode des rectangles par exemple, conduit a
N, x N, ~ 107 opérations. Avec notre méthode et Ny = 100, le calcul d’une valeur de facteur
de forme par 1’équation (D.6) nécessite ~ 5 x 2Ny = 103 opérations, car les cing sommes
S; peuvent étre évaluées simultanément. Ainsi notre méthode permet d’économiser un gain
en temps calcul de I’ordre de 10* pour chaque valeur Flw (Q), c’est—a~dire en ayant fixé
les cinq parameétres u, v, i/, v/ et Q. Le gain en temps CPU devient donc particuliérement
important dés lors que le nombre de sous—bandes considérées devient supérieur a 10.

Par cette méthode, le calcul des coefficients de Fourier {~5" ,} des produits de fonctions
d’onde peut devenir ’étape limitant les performances du programme. Dans le prochain para-
graphe, nous donnons quelques pistes afin d’optimiser cette étape.

D.2.2 Calcul des coefficients de Fourier

Le calcul des coefficients 45" , peut étre optimisé par différentes méthodes numeériques :
o Pour calculer les coefficients de Fourier du produit de fonctions d’onde Z,,/(z), on peut
utiliser la convolution discréte entre coefficients & des fonctions d’onde ¢, (2) :

’yfj’“‘ —an Co (D.9)
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D.2. Aspects numériques

Or, par construction, les fonctions d’onde dans les lasers a cascade quantique sont ob-

tenues par périodisation (voir paragraphe 3.3). Il est donc aisé de déterminer tous les

coefficients ¢4 car les fonctions d’onde des étages adjacents sont obtenues par décalage

spatial des fonctions d’onde de ’étage central et donc le théoréme du décalage s’applique ;
e On peut également utiliser la propriété suivante :

v = () (D.10)

e Il existe, dans les librairies standards des compilateurs, des algorithmes dits de FFT!
pouvant étre mis & profit pour gagner d’avantage de temps calcul. Cependant cette
technique impose généralement de travailler sur un nombre pair 2 de mailles de I’espace
réel z, ce qui nécessite de modifier le maillage utilisé pour la résolution de Schrédinger.

Un exemple de spectre de produit de fonctions d’onde est représenté en figure D.1 dans

une structure relativement simple formée d’un puits quantique en GaAs entre deux barriéres
de Gag3Aly7As. A titre indicatif, la température est de 77 K pour une densité électronique
surfacique de 10" m=2.

Un des critéres pour fixer le nombre Ny d’harmoniques est le théoréme de Parseval qui

s’écrit :

L . 2 EOO w2
i3 ) dz‘:mﬂ(z)‘ = o7l ¥ (D.11)
— 00

Le probléme est que les fonctions d’onde ont généralement des valeurs proches de zéro sur une
part importante de la zone de calcul. Afin d’obtenir ’annulation de la série de Fourier corres-
pondante, un grand nombre d’harmoniques peut étre nécessaire. Ce faisant les conditions aux
limites ¢,,(0) = ¢, (L) = 0 sont difficilement satisfaites, car on observe des « dépassements »
aux extrémités de la structure (phénomeéne de Gibbs). Un nombre trop faible d’harmoniques
conduit & des ondulations résiduelles que I'on peut voir représentées sur la figure D.2. Afin
de réduire ’amplitude de ces phénoménes, on peut utiliser des méthodes numériques comme
par exemple les coefficients de Lanczos. Ces méthodes n’ont pas été utilisées dans ce travail,
car nous utilisons en général un nombre de coefficients largement suffisant, quitte & ne pas
optimiser complétement cette étape du programme.

! Acronyme anglais pour Fast Fourier Transform, signifiant Transformation de Fourier Rapide.
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Annexe D. Aspects numériques du

calcul des facteurs de forme électron—électron
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FiG. D.2 — Exemple de décomposition en séries de Fourier de la fonctions d'onde ¢4(2).

191



192



Annexe E

Température électronique de
sous—bande

Dans cette annexe, nous présentons le calcul des éléments diagonaux du tenseur de polari-
sabilité a 1’aide d’une température électronique de sous—bande. Les hypothéses de ce modéle
sont les suivantes : nous nous plagons dans le cadre de la théorie RPA et dans I'approximation
des faibles déviations. De plus, par souci de simplicité, nous supposons les bandes paraboliques,
cependant une généralisation aux matériaux non—paraboliques est aisée et sera présentée dans
la derniére section de cette annexe.

E.1 Rappel sur les éléments de matrice de la polarisabilité

On suppose que la fonction de distribution présente une symeétrie cylindrique. Dans ce
cadre, les éléments de matrice hors diagonaux du tenseur de polarisabilité ont ’expression
suivante [6] :
ng —N)

II 0)=———7". E.1
R (1)
Le calcul des éléments de matrice diagonaux conduit & évaluer la quantité suivante :
Spln 0fe(K)
Se =11 =
¢ = ee(Q — 0) ZaEgK
0
— / de fe(e 7
8E§
= pele(0) (E2)

Cette formule a été largement utlisée dans la littérature en ce qui concerne I’étude de ’écran-
tage hors d’équilibre [210,242]. Cependant, cette formule fait intervenir la valeur en un point
de la discrétisation de I’espace des phases de la fonction de distribution f¢(K), grandeur qui
fluctue beaucoup en général et dépend du maillage en K. Afin d’utiliser des paramétres moins
bruités, nous proposons d’utiliser une température électronique de sous—-bande qui peut étre
définie & l'aide de deux méthodes.
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Annexe E. Température électronique de sous—bande

E.2 Température de sous—bande déterminée a 1’aide de I’élar-
gissement énergétique de la distribution

On suppose qu’au cours de la simulation dans les lasers a cascade quantique, la fonction
de distribution conserve la propriété suivante de la fonction de Fermi-Dirac :

Ife(e) fe(e)[1 = fe(e)]

=— . E.3
OF¢ kb (E-3)

Utilisant cette propriété nous réécrivons S¢ :

L'e
Se = pe—— E4
3 pf k39§ ) ( )
ou -

Ie = /O defe(@)[1 - fe(e)]. (E.5)

Dans une certaine mesure, I'c représente 1'élargissement énergétique de la fonction de distri-
bution et peut étre associé a la variance (0 fg)2 de la fonction de distribution. A noter que
numeériquement parlant, il est plus aisé de calculer fe(e)[1 — fe(e)] que la dérivée Of¢/0F;
[Eq. (E.2)]. Ayant obtenu la relation (E.4), pour calculer S il nous faut déterminer la tempé-
rature électronique de sous-bande 6¢. On exprime alors I'¢ & I’aide de f¢(0) [propriété (E.3)]
et on utilise le fait que la grandeur! f¢(0) peut étre reliée analytiquement & ’aide de n¢ et 6,

et on obtient :
3
I'e =kpl: |1 —exp | — ) E.6
¢ Bg[ p( pka95>] (E6)

La fonction de distribution est nomalisée de maniére a retrouver la densité électronique par
sous—bande :

| derctete = e (E.7)

En général, la température de sous-bande 0¢ est obtenue en résolvant? de maniére itéra-
tive ’équation (E.6). Cette grandeur est alors directement utilisée pour calculer le facteur
d’écran (E.4). Dans cette méthode, nous n’utilisons que des grandeurs globales comme la den-
sité electronique ng, ou intégrées comme I'¢, qui se révelent a 'usage moins bruitée que f¢(0).
D’ailleurs, sur la figure E.1 on a représenté le facteur d’écran S; obtenu en utilisant la valeur
de la fonction de distribution f1(0) et celui calculé avec I'; et 6;. On constate qu’avec notre
méthode, le facteur d’écran subit moins de fluctuations.

Nous donnons, dans la suite de ce paragraphe, la formule utilisée dans le cas d'un gaz
dégénéré. Cette formule est commode car elle ne nécessite pas de calcul itératif pour évaluer
la température. Dans ce cas, on proceéde a un développement limité de I'¢ :

ng ng
Do~ 21— —5 ). E.S
S e ( 2psk395> (E8)

1 g’agit en fait de la fonction de Fermi d’ordre —1 : f¢(0) = F_1(n¢), et on retrouve ainsi que I’équa-
tion (E.2) est identique & 'expression (5.16) sans la correction induite par la non—parabolicité.

2D’un point de vue pratique, lors de la premiére évaluation des paramétres d’écrantage la température
initiale est celle du réseau, Ores-
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E.3. Température de sous—bande déterminée a l’aide de l’énergie cinétique

Calcul avec f1(0)

k Calcul avec 6,

_ ) ] ) ] ) ] )
4O 0,5 1 15 2

Temps ¢ (10712 )

F1G. E.1 - Evolution du facteur de d’écran S; de la sous—bande fondamentale de la structure de la figure 7.1
en fonction du temps t. Deux méthodes de calcul ont été employées. Trait plein : S; déterminé a I'aide du
paramétre f1(0); Trait pointillé : S; déterminé 3 I'aide de 6, et I'y.

D’ou I'expression suivante du facteur d’écran :

e
Sy ~ —
¢ kg0’

n
2p—:(n5 = pele)- (E.9)

12

E.3 Température de sous—bande déterminée a 1’aide de 1’éner-
gie cinétique
En général, la température est reliée a 1’énergie des porteurs [213,219]. C’est pourquoi,

pour définir d’une autre maniére la température, on s’intéresse a la valeur moyenne de ’énergie
cinétique par sous—bandes, définie par :

G = TS () K)
K

= pg/o defe(e) x e,

= pe(kpbe)*Fi(ne), (E.10)
ol 7¢ a pour définition :
Er — E¢
=—. E.11
e = e (E.11)
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Annexe E. Température électronique de sous—bande

La grandeur (e)¢ est particuliérement facile & calculer puisqu’elle s’obtient en « comptant »
les énergies des électrons par sous-bande. On forme le rapport énergie moyenne sur densité
électronique :
{e)e _ (k0 )-7:1(775)
ng e Folne)
On insére cette formule dans celle exprimant le facteur d’écran en fonction de la densité
électronique [Eq. (5.16) avec (a)¢ = 0], et on obtient :

(E.12)

ng CFoa(ne)  Fulne)

Se = . . (E.13)

ST ede Folne)  Folne)

Dans les cas extrémes de gaz dégénérés et non dégénérés,® nous avons respectivement :

e Le facteur d’écran dans ’hypothése de Thomas—Fermi :
PR E.14

e Le facteur d’écran dans ’hypothése de Debye—Hiickel :

ng

Sg = —. (E.15)

Dans le cas général, I’équation (E.12) doit étre résolue avec ’équation :

3
=In |ex —-1]. E.16
e [ P <p§k395> ] (E16)

E.4 Cas des matériaux non—paraboliques

On reprend la formulation de I’énergie moyenne (¢)¢ en tenant compte de la relation de
dispersion ¢(¢) de bandes non-paraboliques. La densité d’états s’écrit :

pe(e) = perele),
pe(Qg +2(a)ee). (E.17)

Dans ce cas ()¢ s’écrit :

()¢ = pe(kpbe)*[QeF1(ne) + 4c)ekpe Fa(ne)]. (E.18)
D’ou ’expression dans le cas d’'un gaz non dégénéré :

@ — (kpbe) Q¢ + Ha)eckpbe

ng Q¢ + 2{a)ckpl’

(E.19)

Par cette équation on calcule aisément 6¢, d’ott 'on déduit Sg = ne/(kpbe).

30n rappelle qu’un gaz dégénéré correspond & Er > kg6, et un gaz non dégénéré 3 Er < kgf.
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Annexe F

Modélisation de la non—parabolicité
dans I'interaction électron—électron

Dans cette annexe, nous développons un modeéle de 'interaction électron—électron prenant
en compte la non—parabolicité dans les lois de conservation de 1’énergie et du moment de la
paire d’électrons.

Introduction

Jusqu’a présent, nous avons utilisé une formulation de l'interaction électron—électron en
bandes paraboliques, afin d’obtenir une formulation analytique de la conservation de 1’énergie
et du moment de la paire d’électrons. La non—parabolicité complique le probléme car les
expressions ne sont plus analytiques.

L’objectif de cette annexe est de présenter une méthode numérique pour prendre en compte
une relation de dispersion E,(K) de bandes non—paraboliques dans l'interaction électron—
électron. La section F.1 est consacrée a la description de la méthode que nous avons dévelop-
pée. Dans la section F.2, nous présentons quelques exemples d’application de notre méthode.
Nous discuterons tout d’abord de quelques cas typiques concernant les matériaux GaAs et
InAs. Ensuite, nous appliquerons la méthode au laser & cascade quantique & dépopulation par
résonance de phonon étudié au chapitre 7.

F.1 Inclusion de la non—parabolicité dans la modélisation de
l’interaction électron—électron

F.1.1 Position du probléme

Dans la majorité des études sur 'interaction électron—électron par la méthode de Monte
Carlo, on considére le cas, bien pratique, de bandes paraboliques. La difficulté de l'interaction
électron—€électron tient au fait que la conservation du moment et de ’énergie des deux particules
ne peut se traiter de maniére analytique que dans le cas de bandes paraboliques. Dans le cas
contraire, seules les méthodes purement numériques sont capables d’aboutir. Ces méthodes
sont, comme on pouvait s’en douter, extrémement cotiteuses en ressources informatiques, car
elles nécessitent 1’exploration de 1’espace des phases afin de trouver ce que nous appellerons
les « nappes solution », c’est—a—dire les lieux de ’espace des phases qui vérifient les lois de
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conservation du moment paralléle et de I’énergie. Les explorations systématiques de 1’espace
des phases ne font qu’augmenter le cotlit calcul de l'interaction électron—électron qui est, ne
serait—ce qu’a cause des nombreuses réjections qu’elle nécessite ou du calcul des éléments
de matrice du potentiel coulombien, déja prohibitif. Dans cette section, nous allons donc
présenter la méthode numérique que nous avons développée. Mais avant cela, nous procédons
& une rapide description de I’état de ’art des procédures déja existantes.

F.1.2 Etat de l’art

Dans la littérature, seul un petit nombre d’auteurs ont développé une méthode efficace pour
inclure la non—parabolicité dans 'interaction électron—électron. Abramo et al. ont proposé un
schéma Monte Carlo permettant de considérer une structure de bande non—parabolique dans
le cas tridimensionnel [257|. Leur méthode permet de tenir compte de la densité d’états de la
sous—bande d’arrivée de 1’électron principal. Cette méthode est particuliérement adaptée au
cas de structures de bandes E(k) calculées numériquement sur un maillage discret de 1’espace
des phases. Cependant, leur méthode n’est pas aisément généralisable aux gaz électroniques
bidimensionnels, car elle est tributaire du modéle d’écrantage adopté. Dans un autre esprit, Fi-
schetti et al. ont proposé une méthode plus systématique du traitement de la non—parabolicité,
ici encore dans le cas tridimensionnel [258]. Pour chaque particule subissant une interaction
électron—électron, ils procédent & la détermination systématique des nappes solution en listant
tous les vecteurs d’ondes finaux vérifiant les lois de conservation de ’énergie et du moment.
Parmi cette collection d’états quantiques finaux, ils déterminent 1’électron partenaire ainsi
que I’état final de la paire d’électrons par un tirage aléatoire. Ils emploient, afin d’optimiser le
temps d’exécution, des algorithmes complexes permettant de stocker les états finaux possibles
de chaque électron.

Notre méthode s’inspire de celle développée par Fischetti et al. pour un gaz tridimensionnel.
Cependant, ’algorithme que nous proposons est applicable pour les gaz bidimensionnels et ne
dépend pas du maillage de I’espace des phases retenu ni de la relation de dispersion £, (K)
adoptée. Le détail de la méthode est exposé dans le paragraphe suivant.

F.1.3 Principe de la méthode

L’objectif de ce paragraphe est d’expliquer la méthode que nous avons développée afin d’in-
troduire la non—parabolicité dans la conservation du moment et de ’énergie de la paire d’élec-
trons. Rappelons les deux équations qui doivent étre simultanément satisfaites (on conserve
les notations de la figure 4.2) :

K+P=K +P, (F.1a)

et
AE=E,(K)+ E,(P) — E, (K’) - E,(P")=0. (F.1b)

On pose T = K+ P et on réinjecte la conservation du moment dans I’équation de conservation
de ’énergie :
E.,K)+E,(P)—-E, (T—-P)—-E,(P)=0. (F.2)

Il est donc équivalent de rechercher K’ ou P’, étant donné qu’ils sont reliés par I’équation de
conservation du moment (F.1a). Si on reprend le calcul complet de la probabilité électron—
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F.1. Inclusion de la non—parabolicité dans la modélisation de l'interaction électron—électron

électron, on aboutit au calcul de la quantité suivante® :

21
Ewptv = /0 d<I>/P’dP’|MWM/,/(Q)|25 [EH(K) +E,(P)— Eu/(T -P)—-E, (P’)] ,
27’[’ dE —1
= dq)PO/(q)”Muu,u’u’ (Q)|2 ﬁ 9 (F?))
0 P'=P}(®)

ou @ est 'angle du vecteur P’ avec T et Pj(®) est solution de AE(T, ®, P}) = 0. La densité
d’états finale v/,(P’) « non-parabolique » est contenue dans le terme (dE/dP’)~L.

Voyons maintenant les modifications qu’il faut apporter a l’algorithme décrit au para-
graphe 4.2.3 pour calculer £,,,/,,. Comme majorant de la probabilité électron-électron, on
utilise, suivant en cela Fischetti et al. [258], un multiple? judicieusement choisi du majorant
de la probabilité évaluée dans 'hypothése de bandes paraboliques AHE’ = X AZ/:, donné
par I’équation (4.16). Supposons alors qu’un électron |uK) subisse une interaction électron—
électron ’amenant dans la sous-bande /. On tire au hasard un électron partenaire dans
l’état |vP). Le principe de la méthode est de trouver, dans un premier temps, ’ensemble des
couples (v, P’) vérifiant AE (T, ®, P’, ') = 0, puis de déterminer v/ et P’ selon la distribution
adéquate, c’est—a—dire selon la distribution donnée par 'intégrande de I’équation (F.3).

Elimination des sous-bandes finales v/

On parcourt les sous-bandes finales pour 1’électron partenaire v/ et, a l'intérieur de cette
boucle, on discrétise a4 nouveau la variable ®. On comprend rapidement que le coiit calcul
de la méthode peut devenir excessivement prohibitif dés que le nombre de sous—bandes est
élevé (typiquement & partir de cing sous—bandes). En effet, il ne faut pas perdre de vue qu’in
fine on effectue une réjection sur l’élément de matrice coulombien, ce qui conduit & rejeter
de nombreuses interactions pour lesquelles on a calculé de maniére exhaustive ’ensemble des
nappes solution. La méthode doit donc, pour étre efficace, éliminer rapidement les sous—bandes
V' pour lesquelles I’équation AFE(T,®, P’, ') = 0 ne peut pas étre satisfaite quel que soit P’.
Pour cela, on vérifie les conditions suivantes :

1. Si l'énergie 1’ est telle que E,; > E,(K) + E,(P) alors l'interaction est refusée;

2. Dans le cas contraire on procéde a une nouvelle série de tests. Sil’une des trois conditions
suivantes n’est pas vérifiée, alors l'interaction est refusée :

!La probabilité d’interaction électron—électron de Iétat |uK) vers Pétat |u'K') sécrit :

1
A (K) = SAE > F(P) v

v’ P
*La masse de densité d’états s'écrit :
mi (@) = 7hpAL (E).
C’est—a—dire, avec la relation de dispersion de 'équation (3.17) :
my(e) = my x (Qu + 2(a)e),

Pour estimer ce facteur multiplicateur, on utilise non plus une masse électronique commune m; [voir Eq. (4.16)],
mais un majorant de la masse de densité d’états m;,(¢ = Viax), OU Vinax est la valeur maximale du potentiel
électrostatique, ou bien Er + = X kpbres. Si au cours de I’algorithme, une énergie dépassant ce maximum est
utilisée alors on procéde & un nouveau choix du multiple et & une nouvelle tabulation des probabilités.
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Annexe F. Modélisation de la non—parabolicité dans 'interaction électron—électron

(a) EM/ —+ El,/ < EN(K) + E,,(P) )

(b) Ew[(1 =&T]+ Ev(ET) < EL(K) + B, (P) avec & = my, /(m], +mj,);

(c) G? + Afww > 0.
Si le couple (v, ®) satisfait & ces conditions, on continue alors ’algorithme de détermination
de P'.

F.1.3.1 Résolution itérative de AE(T,®, P',v') =0

Ab=0 \
Ky

O K,

F1G. F.1 — Tracé du lieu des points vérifiant AE(T,®, P/,v') = 0 dans le cas de bandes paraboliques. Il
s'agit d'un cercle centré en —T'/2 et de rayon R,/ [voir |'équation (F.4)].

La figure F.1 schématise un exemple de nappe solution dans l’espace des phases et résume
les notations utilisées dans ce paragraphe. Pour résoudre AE(T,®, P',v/) = 0, on utilise
une méthode de dichotomie sur le module P’ du vecteur d’onde de ’électron partenaire, les
grandeurs 1/ et ® étant fixées. Pour ce faire, on utilise la valeur de P’ donnée dans ’hypothése
de bandes paraboliques :

T 2
/ _ 12
<P + 5) =R (F4)
Le lieu des vecteurs P’ est dans ce cas un cercle centré en —T/2 et de rayon :
my 1 .9 1/2
RMVM/V/ = [ﬁ(Eu + FE, — EM/ — E,//) + ZG R
1
- i(Agyulyl + G2)1/2. (F5)
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F.1. Inclusion de la non—parabolicité dans la modélisation de l'interaction électron—électron

Comme bornes initiales de la dichotomie, on peut choisir Py, = (Rup €t Prsw = Ruvuw /€,
ou ( est assez grand pour s’éloigner de la « solution parabolique ». Typiquement les valeurs
¢ = 8, 16 ou 32 donnent de bons résultats. Une fois déterminées les nappes solution « non—

paraboliques », on effectue une réjection sur le majorant, c’est—a—dire3
2mm;, VmaX
r Z Mp,up, SV T Z S,qu v (FG)

ol 7 est un nombre aléatoire uniformément distribué entre 0 et 1. Si l'interaction est acceptée,

on détermine ensuite le triplet (¢/, P/, ®) a I’aide de r, selon la distribution des états finaux

donnée par U'intégrande de I’équation (F.3). Ainsi, on a la pleine connaissance de ’état final,
., [V'P’) et, a l’aide de la conservation du moment, de K’ =T — P’.

F.1.3.2 Résumé de I’algorithme
A ce stade, il n’est pas inutile de résumer ’algorithme qui vient d’étre présenté. Supposons

qu’un électron, dans I’état |uK), subisse une interaction électron—électron d’aprés le majorant
ANP

0 : Début de la routine

1 : Tirage de l’électron partenaire |vP) au hasard

2 :si By > E,(K)+ E,(P) alors

3 : aller a étiquette 20

4 :sinon

5 : pourv =0,...,Ng, faire

6 : si By +E,>E,(K)+ E,(P) ou si Awu ., + G? <0 alors

7 aller a étiquette 5 en faisant v/ — v/ + 1

8 : sinon

9 : pour & =0, ..., 27 faire

10: Recherche des P’ tels que E,(K) + E,(P) = E,/(K+P - P’) + E,,(P)
par une méthode de dichotomie & I’aide de R,/ [Eq. (F.4)]

11: fin pour

12: fin si

13: fin pour
14:  sila condition (F.6) de réjection sur la probabilité est satisfaite alors

15: Détermination de v/, ®, et P’ selon I'intégrande de (F.3)
16: sinon

17: aller a étiquette 20

18: fin si

19: fin si

20: fin de la routine

3Cette réjection est effectuée afin de tenir compte de la majoration suivante :

m, (Vm X) 2
Zfl/(P pvp’ v’ < h—QaQﬂ-nVMuuu’u"
P
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Annexe F. Modélisation de la non—parabolicité dans 'interaction électron—électron

F.2 Premiers exemples
Dans cette section, nous présentons quelques exemples d’application de la méthode exposée

dans la précédente partie. Nous avons été limité par des questions purement matérielles et c’est
pourquoi la non—parabolicité n’a été incluse que dans un nombre restreint de simulations.

F.2.1 Premiers tests dans le GaAs

3 T | T | T | T | T | T
v—?\ -
g
QJS _—
= "
_3 M | M | M | M | M | M

K, (103 m™1)

F1G. F.2 — Exemple numérique de nappes solution .Z(P’) obtenues en faisant varier la sous—bande finale
v’ d'un des deux électrons pour la transition (3, 3, 3, /).

Symbole A : v/ = 3; Symbole O : v/ = 2; Symbole ¢ : v/ = 1. La structure servant de test est un puits
de GaAs de 200 A entre deux barriéres de 400 A de Alp,15Gag g5As.

Nous avons tracé sur les figures F.2 et F.3 des nappes solution, notées .Z(P’), obtenues
dans une structure « test » d’un puits quantique de 200 A en GaAs. On constate sur la
figure F.2 que plus I’énergie propre E, est grande, plus les vecteurs P’ de .Z(P’) sont faibles.
On remarque par ailleurs sur la figure F.3, que plus le coefficient de non—parabolicité augmente,
plus les vecteurs d’onde P’ doivent étre importants pour appartenir a £ (P’).
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=
t OfF -
3

Fic. F.3 — Exemple numérique de nappes solution .Z(P’) obtenues en faisant varier artificiellement le
coefficient de non—parabolicité du GaAs (a ~ 0,6 eV~ !) pour la transition (3, 3, 3, 1) en maintenant
constant £,(K) et E,(P).

Symbole O :a=0eta=0,6eV~!; Symbole J: a=1,2eV~'; Symbole ¢ : o« =3 eV~!; Symbole A :
a = 6 eV, La structure est identique celle de la figure F.2.
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Annexe F. Modélisation de la non—parabolicité dans 'interaction électron—électron

F.2.2 Laser a cascade quantique 8 DPRP a 3,4 THz

Nous avons repris ’étude du LCQ a dépopulation par résonance de phonon, émettant
a4 3,4 THz, afin de discuter de ’hypothése des bandes paraboliques, hypothése faite pour
tous les résultats du chapitre 7. Pour ce faire, nous reprenons la modélisation de 'interaction
inter—porteurs proposée au chapitre 7, & savoir, un modéle d’écrantage MSB par la sous—bande
fondamentale, le calcul de la polarisabilité hors de I’équilibre par une température électronique
de sous—bande, l'inclusion du terme d’échange dii aux spins des électrons et du principe de
Pauli. Les paramétres numériques sont identiques & ceux du paragraphe 7.2.1. Afin de donner
au lecteur un ordre de grandeur, les résultats que nous présentons maintenant sont issus de
simulations qui nécessitent environ 150 heures de temps calcul.

L\‘]E 2 1 1 v 1 v 1
= @—@ Sans la non—parabolicité
o N » —m Avec la non-parabolicité
Z1.5F

A

<

2

g I

=i

o

B

13}

20.5F

it

w

X

% 0 1 M 1 M 1 M 1
a 0.1 0.12 0.14 0.16

Energie E, (V)

F1G. F.4 — Répartition de la densité électronique en fonction des différentes sous—bandes du LCQ de
la figure 7.1 avec (trait plein) et sans (trait tireté) l'inclusion de la non—parabolicité dans I'interaction
électron—électron. Le champ électrique est de 12,2 kV/cm et la température de 44 K.

Nous avons tracé sur la figure F.4 la répartition des densités électroniques en fonction des
sous—bandes. On constate que la non—parabolicité a peu d’influence sur les populations par
sous-bande et sur I'inversion de population qui reste voisine de 3 x 10" m~2.

Si les résultats globaux ne sont pas modifiés, nous allons voir que les paramétres de la
distribution électronique sont quand méme influencés par la non—parabolicité. On constate
sur la figure F.5, qui représente 1’énergie cinétique moyenne en fonction du temps, que le gaz
électronique semble plus chaud lorsque la non—parabolicité est incluse dans la modélisation
de l'interaction électron—électron. Effectivement, on remarque en observant le tableau F.1 que
les températures de sous—bandes sont nettement plus élevées lorsque la non—parabolicité est
incluse. D’ailleurs, on obtient un courant plus élevé lorsque la non—parabolicité est prise en
compte dans les simulations. Cela traduit le fait qu’il y a plus de transitions inter—étages, ce
qui est logique car la probabilité d’interaction électron—électron augmente du fait de la densité
d’états de bandes non—paraboliques.
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20 T T T T

(meV)

=
o1
1

|
o
=

Energie cinétique moyenne

5 ‘ M 1 M 1

Avec la non—parabolicité

Sans la non—parabolicité

0 20 40

60 80 100

Temps (10712 s)

Fi1G. F.5 — Evolution temporelle de la moyenne d’ensemble de I'énergie cinétique du LCQ de la figure 7.1
en traitant ou non la non—parabolicité dans l'interaction électron—électron.

TAB. F.1 — Comparaison des températures électroniques 0, des différentes sous—bandes de la structure de
la figure 7.1 en incluant ou non la non—parabolicité dans I'interaction électron—électron. La température de
réseau est § = 44 K. Les grandeurs sont données en Kelvin.

Sans la non—parabolicité

dans l'interaction électron—électron

Avec la non—parabolicité

dans l'interaction électron—électron

127
125
93
60
94

T R W N =

157
146
113
45

121
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Conclusion

Dans cette annexe, nous avons présenté une méthode afin de tenir compte de la non-
parabolicité éventuelle des bandes dans l'interaction électron—électron. Notre méthode est trés
générale et elle ne fait pas d’hypothése sur le modéle d’écrantage ainsi que sur la relation de
dispersion F,,(K). Nous avons appliqué cette méthode & un LCQ basé sur le GaAs/AlGaAs.
Nos simulations montrent que les résultats obtenus dans ’approximation des bandes parabo-
liques sont raisonnables pour cet exemple.
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Symboles utilisés

Dans I’ensemble de ce mémoire nous avons utilisé les régles typographiques suivantes :

e Les lettres graissées représentent les vecteurs : k = ¥ ;

e Les vecteurs directeurs sont surmontés d’un chipeau, comme par exemple 2 ;

e Les modules des vecteurs sont écrits en italique : |K| = K ;

e Les tenseurs sont graissés et surmontés d’une barre pour les différencier des vecteurs :
tenseur de polarisabilité II.

TAB. F.2 — Liste des acronymes utilisés.

Acronyme Signification

USSB Modéle d’écrantage a Une Seule Sous—Bande
MSB Modéle d’écrantage Multi Sous—Bande
TESB Température Eléctronique de Sous-Bande
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Symboles utilisés

TAB. F.3 — Liste des symboles utilisés.

Symboles Signification

Chapitre 1

A (resp. v) Longueur d’onde (resp. fréquence)

E Energie

kg Constante de Boltzmann

0 Température de réseau

P Puissance

h (resp. h) Constante de Planck (resp. réduite)
Abscisse dans la direction quantifiée

0y (2) Fonction d’onde du v-iéme état lié

E, Energie (propre) du v-iéme état lié

AE, Gap

(zuu) (resp. guu) Elément de matrice dipolaire de la transition radiative v — u
(resp. le couplage optique)

ny Densité électronique de la sous—bande u

J (resp. Ney) Indice d’étage (resp. nombre d’étages du LCQ)
N Densité électronique surfacique

AE,, Ecart énergétique entre les sous-bandes v et p
hwop Energie du phonon optique polaire

F Champ électrique appliqué

Chapitre 2

—e Charge élémentaire de 1’électron

r (resp. v) Vecteur position (resp. vecteur vitesse) de 1’électron

t Variable de temps

f(r,k,t) Fonction de distribution électronique

A(k, k) Probabilité de transition de I’état |k) a ’état |k’) par le mécanisme
d’interaction indicé par 7

F Force de Lorentz

E (resp. B) Champ électrique (resp. champ magnétique)

At Pas de temps

V(2) Potentiel de confinement

H Hamiltonien du systéme

p Opérateur densité
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Suite des symboles utilisés.

Symboles Signification

G(r, t;r,t) Fonction de Green
b Self—-énergie

fw Fonction de Wigner

Chapitre 3

R = (z,y) Vecteur position transverse r = (z,y,2) = (R, 2)

k Vecteur d’onde tridimensionnel

K Vecteur d’onde bidimensionnel selon le plan paralléle
U(r) Fonction d’onde électronique « totale »

Vi(r) Potentiel cristallin

ek (2) Fonction d’onde enveloppe de la bande c et de la sous—bande p
A Aire de normalisation dans le plan paralléle

Un, ko (T) Fonction de Bloch de la bande n

m*(z,¢e) Masse effective

7:(]3 Hamiltonien de BenDaniel-Duke

E, Energie propre

E,(K) Energie de I'état [uK)

@ Coefficient de non—parabolicité

V(z) Potentiel de confinement

o(2) Potentiel électrostatique

v4(z) Potentiel di aux discontinuités de bande de conduction
K = KoRr Constante diélectrique statique du matériau

Np (resp. Ny) Densité de donneurs (resp. d’accepteurs) ionisés

fu(K) Fonction de distribution de 'état |uK)

Pu Densité d’états de la sous—bande p

Er Niveau de Fermi

um Rapport entre le niveau de Fermi Er de la sous—bande u

et ’énergie thermique kg6

Fe Fonction de Fermi d’ordre ¢

my, Masse effective de la sous—bande u

en(K) Energie cinétique

Yulen) Polynéme approximant la loi de dispersion transverse €,
Guu(K,K) Facteur de Bloch entre les sous—bandes v et

hw(q) Energie du phonon de vecteur q

M, (Q) Elément de matrice entre les sous-bandes v et u
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Suite des symboles utilisés.

Symboles Signification

Ngp Nombre de sous—bandes

I',(K) Densité totale de probabilité pour I’électron dans l'état [uK)
¥ Angle de déviation entre les vecteurs K et K’
P (B) Distribution de I’angle de déviation (3

T.K Taux d’occupation de I'état |[VK)

Ng Nombre de phonons de vecteur q

Ores Tenpérature de réseau

D Période du LCQ

A Chute de potentiel par période D du LCQ

J Densité de courant traversant le LCQ

Chapitre 4
vP)

Ve/e(r - I'/)
G (resp. G')

0
A,LLI/,LL’I/’

(8

*
me

M,ul/,u’u’(Q) (resp. lej/f’y’ )

A

/

iy

Chapitre 5
D

k(q, w) (resp. R(Q,w))
m(q,w) (resp. I(Q, w))

iy (Q) (resp. VI, (Q))
9v

wp
F}U/;,L/V/(Q)

Etat de ’électron partenaire

Potentiel d’interaction coulombienne

Vecteur d’onde relatif initial (resp. final) de la paire

des deux électrons

Variation d’énergie potentielle dans ’interaction
électron—électron

Angle entre G et G/

Masse effective dans I’hypothése de bandes paraboliques
Elément de matrice de l'interaction électron—électron
(resp. valeur maximale de cet élément de matrice)

Majorant de la probabilité électron—électron

Vecteur déplacement

Fonction diélectrique (resp. tenseur

diélectrique bidimensionnel)

Fonction de polarisabilité (resp. tenseur de la polarisabilité
bidimensionnelle)

Elément de matrice du potentiel coulombien nu

(resp. écranté)

Indice de dégénérescence de la sous—bande v

Fréquence plasmon

Facteur de recouvrement électron—électron
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Suite des symboles utilisés.

Symboles Signification

Eu(2) Produit hermitique des deux fonctions d’onde ¢, (z) et
o (2)

Ny Nombre d’harmoniques de la série de Fourier de =,/ (2)

T Angle entre les vecteurs K et Q

0, Température électronique de la sous—bande p

Chapitre 6

m

fl/u

Chapitre 7
Z(e)

to

Jth

Chapitre 8
Guu

Annexe E

Elément diagonal du tenseur de polarisabilité en
Joule™! métre=? (resp. en métre ~1)

Polarisabilité & température nulle

Fonction plasma

Moment d’ordre 7

Sous—bande écrantante dans le modeéle USSB

Fonction diélectrique dans le modéle USSB
Elargissement énergétique de la fonction de distribution

Taux de transition entre les sous—bandes v et u par le
meécanisme d’interaction indicé par 7

Gain optique entre les sous—bandes v et p

Force d’oscillateur entre les sous—bandes v et
Temps de cohérence de phase entre les états v et
Indice optique du matériau

Vitesse de la lumiére

Fonction de distribution totale
Température de mérite

Courant de seuil

Gain réduit entre les sous—bandes v et

Energie moyenne de la sous-bande v
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Suite des symboles utilisés.

Symboles Signification
Ruvpuv Rayon de la nappe solution dans le cas de bandes paraboliques
d Angle entre le vecteur d’onde final de ’électron partenaire P’

et levecteur T= K+ P
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RESUME

Les sources optiques appelées lasers a cascade quantique (LCQ) présentent des potentia-
lités trés intéressantes pour I’émission en infrarouge et, tout particuliérement, aux fréquences
térahertz. Ces dispositifs, qui utilisent & la fois des phénoménes quantiques et optiques, sus-
citent actuellement une intense activité de recherche. Ce travail vise & mieux comprendre les
phénomeénes physiques & l'origine du transport quantique dans les LCQ. Dans ce but, nous
avons utilisé la simulation Monte Carlo qui permet a la fois d’étudier les effets miscroscopiques
et de déterminer les performances des composants. Le mémoire est divisé en trois parties.

Dans une premiére partie, nous présentons les différentes sources optoélectroniques émet-
tant dans l'infrarouge. Nous détaillons en particulier le principe de fonctionnement des LCQ
et leurs performances dans la gamme des fréquences térahertz. Nous précisons le formalisme
de I’équation Maitresse que nous avons adopté pour modéliser le transport quantique dans ces
dispositifs.

La deuxiéme partie est consacrée & la présentation du modéle théorique adapté au transport
inter-sous—bandes dans les LCQ. L’inclusion de l'interaction coulombiennne électron—électron
dans le simulateur est présentée. A l'aide d’un algorithme numeérique, nous optimisons la
phase de calcul des éléments de matrice de l'interaction électron—électron. Ensuite, nous déve-
loppons un modéle complet de 'interaction inter—porteurs, en tenant compte des phénoménes
d’écrantage dans un cadre multi-sous—bandes.

Dans la troisiéme partie, nous examinons des LCQ émettant en infrarouge moyen et loin-
tain. Il ressort de nos études que l'interaction électron—électron joue un role prépondérant
dans la dynamique des LCQ aux fréquences térahertz. Nous envisageons ensuite deux voies
afin de diminuer la fréquence jusqu’a 1 THz, en utilisant le concept de dépopulation par réso-
nance de phonon. Dans cette gamme de fréquences, nos résultats montrent que 'interaction
électron—électron est un des mécanismes non-radiatifs qui influencent le plus les performances.
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