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Introduction geénérale



Introduction générale

La découverte des matériaux semi-conducteurs est 1'un des facteurs les plus importants
qui ont beaucoup contribu¢ a la mise a niveau de la technologie moderne. L'un de ses fruits les
plus importants a été la fabrication d'appareils électroniques qui sont utilisés dans notre vie
quotidienne, en particulier dans les domaines des médias automatisés et de la conquéte spatiale.
IIs sont méme considéré comme des matériaux de base dans la fabrication de détecteurs et de
machines optiques et nucléaires, traitement d'images médicales et de nombreux autres domaines
qui ont cristallisé a 1'état solide et en ont fait un miracle électronique [1].

Le silicium (Si) reste le matériau semi-conducteur le plus utilisé dans la fabrication des
¢léments composites électroniques, mais il se retire de la concurrence pour laisser le champ a des
matériaux tels que GaAs et AlGaAs, lorsqu'il s'agit de l'industrie du laser, qui est a la base de la
fabrication de disques denses, et laisse place aux alliages semi-conducteurs InGaAs, lorsqu'il
s'agit du domaine de la communication par fibre optique [2].

Il existe d'autres domaines que le silicium ne peut pas couvrir, comme le champ micro-
onde qui nécessite des ¢léments composites électroniques a haute vitesse, qui peuvent &tre
réalisés par des combinaisons telles que InAlAs / InGaAs, le champ de détection X et ybasé sur
des matériaux CdTe et la détection infrarouge a travers l'alliage CdHgTe et vient dans ce dernier
ZnSe comme un matériau prometteur dans la fabrication de lasers bleus. Des matériaux tels que

Si et AlGaN sont utilisés dans 1'¢lectronique haute température [3].

Vu l'importance des matériaux semi-conducteurs III-V dans les applications

optoélectroniques, la connaissance de leurs propriétés fondamentales est trés importante pour



la conception et la fabrication de ces matériaux. A cet effet nous avons étudié les propriétés
¢lastiques et mécaniques du semi-conducteur GaAs a différente températures allant de zéro a
600 K. Lebutdecetravailestdecalculerlespropriétésstructurales,élastiquesetmicro-
duretésous1'effetdelatempératureontutilisonslaméthodedepseudo-
potentielempirique.Letravaildecemémoireestorganisécommesuit:
Aprésuneintroductiongénérale,lepremierchapitreprésentelesnotionsfondamentalessurlaphysiqu
edessemi-conducteursetl'étudedespropriétésdecomposebinaireantimoniurelll-
V(GaAs)atempératurenormaleetsous 1 'effetdetempérature,ontcitonsleursavantagesetapplication

s technologiques.

Le deuxiéme chapitre est consacré aun rappel de principe de certaines
méthodesthéoriquesutiliséesdanslecalculdelastructuredebandesélectroniqueetseconcentresur
I’unedesméthodesthéoriquesprincipalesdenotretravailappeléeméthodeempiriquedupseudo-
potentiel(E.P.M).

Nos résultats d'étude, leurs interprétations leur comparaison avec d'autres travaux
expérimentaux

etthéoriquessontprésentesdansletroisiémechapitre. Finalement,notretravailestachevéparuneconclu

sion générale.
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Chapitre 1
Les propriétés des semi-conducteurs et 1'effet

de température



I.1. Introduction

Les technologies semi-conducteurs ont connues la plus forte progression industrielle des
vingt derniéres années, demeurent un outil essentiel de développement des économies modernes
et cela, grace a leur propriétés physiques curieuses qui sont connues depuis longtemps. Parmi
ceux -ci, les matériaux semi-conducteurs des groupes III-V et II-VI de la classifications de
Mendeleiev, qui ont un champ d’application tres €largi. Ces matériaux sont actuellement utilisés
dans plusieurs composants ¢électroniques trés importants, ils jouent un réle majeur dans les
applications hyperfréquences, I'¢lectronique de puissance mais surtout dans le domaine de
'optoélectronique [1].

Les alliages semi-conducteurs sont aussi considérés comme une classe importante des
matériaux, grace a la richesse de leurs structures €lectroniques et leurs propriétés physiques qui
peuvent étre ajustées et contrdlées, pour 1’obtention d’un composant optoélectronique bien désiré
[2].

Ils ont trouvé une large application dans les dispositifs optiques et ¢électroniques. Ces
derniéres années, la littérature sur les propriétés fondamentales de ces matériaux a rapidement
augmenté, beaucoup de progres et de découvertes majeurs ont été réalisés. Pour une bonne
maitrise de ces composants optoélectroniques, il est évidemment nécessaire, d’avoir une
connaissance des propriétés électriques de ces matériaux semi-conducteurs [3].

Ils sont similaires aux isolants, a la différence prés de leur bande interdite qui n’est pas
plus grande, c’est de ce fait, que découle la propriét¢ la plus caractéristique d’un semi-

conducteur.



1.2. Définition d’un semi-conducteur
Un semi-conducteur est un corps cristallin dont les propriétés de conductivité électrique
sont intermédiaires entre celles des isolants et des conducteurs, elles varient sur plusieurs ordres
de grandeur, sous l'effet de:
e [a température,

e [ 'éclairement,

e La présence d'impuretés (dopage) [4].

L.3. Introduction aux milieux matériels

Selon les propriétés électriques, les matériaux sont classés en trois catégories,
conducteurs isolants et semi-conducteurs, voir schéma.
a. Conducteurs:Les métaux tels que le fer (fe), le cuivre (Cu), 'or (Au), 'argent (Ag) et
I’aluminium (Al) sont des conducteurs de courant électrique. La présence d’¢lectrons libres dans
la couche périphérique (densité n ~10?> a 10?* ¢/cm?) est a I’origine de la conductivité €lectrique.
A température ambiante la résistivité p des conducteurs est trés faible (p< 107°Q. Cm).
b. Isolants: Les matériaux qui ont une résistivité p supérieure a 103Q. Cm sont des isolants
(matériaux non conducteurs de courant électrique). Parmi ces matériaux ; le verre, le mica, la
silice (Si0,) et le carbone (Diamant)...La conductivité des isolants est donc trés faible (6=1/p).
c. Semi-conducteurs:Cette classe de matériaux se situe entre les métaux (conducteurs) et les

isolants (non conducteurs). La résistivité p des semi-conducteurs varie de 107 a 10**Q. Cm. les



¢lectrons libres et les trous mobiles sont les porteurs de charges responsables de la conductivité
¢lectrique. Un semi-conducteur peut étre soit intrinseéque (pur) ou extrinséque (dopé) par des
impuretés.

- Semi-conducteur intrinseéque : la résistivité du silicium pur est de 1’ordre de p=~10°Q. Cm.

- Semi-conducteur extrinséque : la résistivité du silicium dopé par le Bore ou le phosphore est de

I’ordre de 1072Q. Cm. [5].

Bande de Electrons
conduction libres
/ Bande de
® o ¢ conduction
Eg =6eV Bande ” fﬁ i

interdite

\ Bande de
valence
¢ Bande de -
valence Trous |

Isolant Semiconducteur Meétal

Figure (I-1) : Schéma : Structure en bandes d’énergie des matériaux ; Isolants, Semi-conducteurs

et Métaux.

I.4. Semi-conducteur intrinséque

Un semi-conducteur est dit intrinseéque, si ces propriétés électriques sont entierement dues
a sa composition chimique et a sa structure cristalline et non pas a la présence d’impuretés. Ce
comportement correspond a son état pur, donc parfait ; sans défaut structural ou impuretés.
Toutefois, un semi-conducteur réel n’est jamais parfaitement intrins€éque, ces semi-conducteurs

ne conduisent pas ou tres peu le courant sauf s’ils sont portés a haute température [3].



L’agitation thermique suffit pour fournir 1’énergie nécessaire a la transition d’un électron,
de la bande de valence a la bande de conduction, on parlera donc de conductivité intrinseéque

celle-ci augmente avec la température.

L.5. Semi-conducteur extrinséque

Ces semi-conducteurs sont d’un grand intérét technique, car leur conductivité €lectrique
peut étre fortement modifiée par 1’adjonction dans leurs structures cristallines d’impuretés
spécifiques. Les propriétés €lectriques étant ainsi déterminées par la présence des impuretés, on
parle de conductivité extrinséque. L’adjonction délibérée d’impuretés a I’intérieur d’un semi-

conducteur intrinséque est appelée dopage [3.4].

1.6. Propriétés structurales des semi-conducteurs intrinséques

Les propriétés structurales des semi-conducteurs sont des parametres trés importantes
dans la conception et la fabrication des dispositifs optoélectroniques [6]. En générale, les semi-
conducteurs se cristallisent dans 1’une des structures suivantes : Structure diamant, structure Zinc

blende (Cubique), structure Wurtzite (Hexagonale) et la structure NaCl.

Structure Zinc blende
Dans la structure zinc blende (appelée aussi sphalérite), les quatre atomes de carbone

placés a I’intérieur dans la structure diamant sont remplacés par quatre atomes d’un autre



¢lément. Dans le cas de ZnS (semi-conducteurs de la classe II-VI) les quatre atomes de soufre S
(en jaune) occupent les sites de coordonnées (Y4, Y4, V4), (4, Va, %), (Y4, ¥a,%4) et (34,%,Y4). Les

atomes du zinc occupent les nceuds du réseau cfc (en gris). Figure 1.2.

O
o

Figure 1.2.Structure zinc blende de ZnS avec le tétra¢dre(groupe d’espace n° 216, 43m).

- La maille contient 4 atomes Zn et 4 atomes S et le réseau cfc a 4 nceuds. Il est donc clair que
le motif est constitué d’un atome Zn et un atome S.

- Chaque atome de soufre (S) est entouré de 4 atomes Zn. L’atome S est situé alors au centre du
tétracdre régulier formé par les 4 atomes Zn. La situation réciproque est vraie.

- Dans de nombreux composés de structure blende la liaison covalente peut avoir un certain
caractére métallique ou ionique.

- Les paramétres de maille de ZnS sont: a=b=c=5.4145Aeta=p = y=90°[5].



L.7.Définition des semi-conducteurs intrinséques a gap direct et a gap indirect
I.7.1. Semi-conducteurs intrinséques a gap direct

Dans les semi-conducteurs a gap direct le maximum de la bande de valence et le
minimum de la bande de conduction sont au méme point (méme vecteur d’ondek ) dans la zone

de Brillouin (ZB), Figure I-3. La transition ¢électronique entre le haut de la bande de valence (BV)

et le bas de la bande de conduction (BC) conserve le vecteur d’onde (Al_c) = 6).

—

Dans ce cas ;Ap =h Ak=0.

Bande de Conduction B
E.(k)

Energie de I'électron

Bande de Valence
BV

—— e e — ————— = - ———

Figure 1.3.Semi-conducteurs a gap direct.
kest le vecteur d’onde associe a 1’électron.

ﬁ=h7€ =m v: La quantité de mouvement.
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EC(E) etE, (E) sont respectivement les relations de dispersion dans la bande de conduction et la
bande de valence. E et E,sont respectivement 1’énergie minimum de la bande de conduction et

I’énergie maximum de la bande de valence [5].

1.7.2. Semi-conducteurs intrinséques a gap indirect

Dans le cas des semi-conducteurs a gap indirect le minimum de la bande conduction est
situé & une distanceAk # 0 du maximum de la bande de valence dans la zone de Brillouin (ZB),
figure I-4. La transition électronique entre le haut de la bande de valence (BV) et le bas de la

bande de conduction (BC) est accompagnée par le changement de la quantité de mouvement Ap,

c'est-a-dire le vecteur d’onde n’est pas conservé ( Ak # Oet Aﬁ=hAE;ﬁ 6) [5].

Bande de Conduction

Energie

BV

__________________________}
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Figure 1.4. Semi-conducteurs a gap indirect.

I.8. Arsenic de gallium (GaAs)

Le choix d'un matériau permettant d'obtenir de hautes performances en circuits intégrés
ne dépend pas uniquement de ses propriétés électriques. Il résulte d'un compromis entre
différents critéres tels que ses propriétés métallurgiques (tenue aux divers processus
technologiques, par exemple), la diversité de composants élémentaires réalisables, et la tenue en
fiabilité. Pour la réalisation des circuits intégrés numériques tres rapides, l'arséniure de gallium

présente de nombreux avantages. [7].

1.9. Structure cristalline

Le GaAs présente une structure cristallographique de la blende de zinc qui se compose de
deux réseaux cubiques a face centrée (FCC) déplacée par un vecteur (ao/4, ao/4, ao/4), avec ao la
longueur de I’aréte du cube élémentaire (a0 = 5.653 A°), le premier réseau se compose
enticrement d’atome de gallium(Ga) et l'autre d’atomes d’arsenic(As). La figure (I-5) présente la
structure cristalline du GaAs et sur le tableau 1 nous avons reporté les principales propriétés du

GaAs a température ambiante. [7].

12
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Figure(I-5). Structure cristalline du GaAs.

1.10. Propriétés électronique du GaAs [8]
La structure de bande directe du GaAs, lui confére des propriétés électroniques
intéressantes:
1). I se préte facilement a la réalisation de diodes Schottky de hauteur de barriere élevée a
partir de métaux divers qui rendent possible la fabrication de transistors a effet de champ a

jonction métal-semi-conducteur (MESFET).
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2). Il permet, par I'épitaxie d'un composé ternaire (par exemple Ga-Al-As de largeur de bande
différente), de réaliser des composants nouveaux tels que le transistor a effet de champ a gaz
d'¢lectrons bidimensionnel (HEMT), ou encore les transistors bipolaires a hétérojonctions HBT.

3). Les propriétés de transport €lectronique du GaAs sont remarquables : mobilité trés élevée
(8000 cm? v™'s™" pour un matériau peu dopé), vitesse de saturation élevée (2.10”7 cm/s) obtenue
pour un champ électrique trois fois plus faible que pour le silicium. Ces propriétés garantissent
l'obtention de vitesses de commutation élevées sous de faibles consommations.

4). De par sa grande largeur de bande interdite, le GaAs peut étre obtenu sous forme d'un semi-
isolant de haute résistivité (10” a 10°Q. Cm). L'épitaxie ou l'implantation de la 107 couche active
dans ce semi-isolant, permet d'assurer 1'isolation inter dispositif et, ainsi, d'offrir des capacités

parasites entre les dispositifs et le plan de masse extrémement faibles.

LI.11. Propriétésélastiquesdesmatériaux

L'¢lasticit¢ des solides c'est la réponse du matériau aux sollicitations appliquées,
cessollicitationspeuventprovoquées desdéformationsréversibles (retour al'étatinitial).Laloide
Hooke s'applique seulement aux faibles déformations et établit que dans un
solideélastique,ladéformation estproportionnelle alacontrainte. Lorsquelesdéformations
sontsi¢levées,laloideHookeneseraplussatisfaite. Donconpeutdirequedansledomainelinéaire,l'allon
gement est proportionnel ala force dansle cas d'un étirement, et l'angle estproportionnel au
couple dansle cas d'une torsion [9].Lathéorie d'¢lasticité exige des
connaissancesmathématiquesafind'établirunmodélemathématiqueduproblémededéformation,puis

comprendrelesprocédesdeformulationetdesolution.[10-12].
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I.11.1. Energieet tenseurdesconstantesélastiques
Soumettreuncristalidéaladescontraintesexternesafind'estimersarésistance  aladéformation
(dureté). La déformation dans ce cas est proportionnelle au module de cisaillement
¢lastique,alorsquedanslecasd'unsolideréelcetterésistanceestdéterminéepar
lesdéfautscristallins(dislocationset/oudéfautsponctuels). Lemoduledecompressibilitéetdecisaillem
entpeuventétreexprimecommeunecombinaisonlin¢aired'unensembledeconstantesd'€lasticités C;; et

sontactuellementconsidérées commelesmeilleursprédicateursdeduretépourlessolides.

I.11.2 Letenseurdedéformation

Les corps solides se déforment, sous 1’action des forces extérieures [13]. Ils changent
de forme et de volume. Les déformations d’un objet sont mesurées généralement a partir
d’une position initiale, qui est la position au repos de I’objet. Les ¢éléments du tenseur des

déformations ¢;;sont définis par la relation suivante :

1 (0u; ou;

axi

avec (( X1=X,X,=Y,X3=2)).
Le tenseur de déformation symétrique s’écrit :

ExxExy€xz
EyxEyy€yz | (1-2)
Ezx €zy€zz

Les éléments diagonaux de ce tenseur définissent les déformations d’élongation, et

expriment un changement de longueur dans les directions X, y ou z alors que les

déformations notées

15



Exy, Eyz, Ex Teprésentent les variations d’angles entre le s axes Ox, Oy et Oz. Les
composantes de la déformation sont des rapports de longueurs et par conséquent ils n’ont
donc

pas de dimension.

.o 81 . o o,
L’allongement relatif — mesuré dans une direction quelconque indiquée par le

vecteur unitaire d = ( a4, A, ,a3) est donné par le calcul ci-dessous :
sxx(’:xy(’:xz o4

81
(T) (ay, 0z, a3) = | EyxEyyEyz | A2 (I-3)
Ezx€zy€2z/ O3

I-11-3) Le tenseur des contraintes

La contrainte est la force qui s’exerce sur 1’unité de surface du solide. Le tenseur des
contraintes noté o, est également représenté par une matrice 3 X 3 symétrique, comme
le

tenseur des déformations.

OxxOxyOxz
o = [Oyx0yyOyz| (1-4)
O0;x02y0 32

Danscette notation,
* Le premier indice (i) indique la direction de la force .
* Le deuxiéme indice (j) indique la normale a la facette sur laquelle s’applique la force.

(voir figure I-6 , ci- dessous)
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w x

Figure 1.6. Les composantes du tenseur des contraintes.

Les composantes o; sont appelées contraintes normales, car elles agissent
perpendiculairement a une facette de normale Ox, Oy ou Oz. Les ¢éléments c; avec j# 1
sont les contraintes tangentielles puisque elles agissent dans le plan de la surface. Les
composantes de la contrainte ont la dimension d’une force par unité de surface ou d’une

énergie par unité de volume [14].

1.11.4 Relation contrainte-déformation

17



Le comportement d’un matériau ¢élastique divise en quatre cas sont présentées a la
figure 1-7: (a) élasticité linéaire, (b) ¢€lasticit¢é non linéaire avec assouplissement, (c)
¢lasticité non linéaire avec raidissement et (d) élasticité non linéaire avec assouplissement

suivi d’un raidissement [15] .

ITi a l"l'. r‘]'

(a) ‘ () ¢ (<) (d)

Figure 1.7.Présentations des comportements élastiques.

Deux tenseurs d’ordre 2 peuvent €tre définis : le tenseur des contraintes ojjet le
tenseur des déformations &;;1ls sont tous les deux symeétrique, c'est-a-dire que o;; — gj; et
gij = g 1l existe une relation linéaire entre o;; et g;, donnée par la loi de Hooke
généralisée [13].
0ij = Cijri€pr (I-5)

Cijii estun tenseur d’ordre 4 appelé tenseur de rigidité€ €lastique et il définit les constantes

¢lastiques du matériau. Le nombre de combinaisons possibles de quatre indices ijkl est de
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3% =81 éléments . Dans le cas le plus général et par raison de symétrie de o; j et de g et
en appliquant la relation de Maxwell Cjji= Cyyijles €léments Cjjy; se réduisent a 21
¢léments indépendants.

Les constantes C; j; sont donc notées par une nouvelle notation (notation de voigt) , a
savoir Cgp[10,16] telles que les indices ij ou kl sont abrégés en remplagant chaque paire

d’indices initialement quadruplés par un seul indice o ou . Ainsi, les abréviations seront

comme suit :

11-1 32 ou 23 —4
22 -2 31oul3 —5
33-3 21oul2—6
Exemple :

C1111=C11,C1112 = C16, C2232 = C24

La loi de Hooke généralisée peut écrire sous la forme matricielle :

011 €11€12€13C14C15C16 €11
(Uzz\ C21C33C53C24C55C56 /fzz\l

0'33 C31C32C33C34C35C36 || €33 (1-6)
C41C42C43C44C45C6 || €23

031 C51C52C53C54C55C56 | \ €31

012 C61C62C63C64C65C66 €12
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O xx €11€12€13€14C 15C16\ /Exx
/ \ C21C22C33C24C5C56 | [ Eyy

yy
Ozz | _ | €31C32033C34C35C36 || &2z (1-7)
Oyz C41€42C43C44Cy5C 6 €yz
0 zx C51C52C53C54C55C56 \sz/
Oxy C61C62C63C64C65C46 Exy

Le nombre des coefficients C,gindépendants dépend de la symétrie du matériau. Il croit si la

symétrie du cristal est réduite : 3 pour un cristal cubique.

I.11.5. Tenseur des constantes €lastiques (cristal a symétrie cubique)
Pour les cristaux de symétrie cubique, le tenseur des constantes €lastiques se simplifie

symétrie [17] et prend la forme suivante:

Ci1C2C, 0 O 0
C;1C11Ci, 0O O O
Ci2C12C11 0 O 0

Cepy =0 0 0 Cu O 0
0 0 0 0 Cu O /
0 0 0 0 0 Cu

Cubique (Contient 3 constantes indépendantes )

I.11.6. Cisaillement simple

Soit une tige prismatique fixée par une surface so sur un support rigide, on applique

sur la face opposée une force transversale F parallele au plan xy. La relation liant I’angle de

. A ) . F
cisaillement Y = =2 et la contrainte de cisaillement 7= — est :

Zo So
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T =C'tany = C'y I1-9)

C’est le module de cisaillement.

Figure I.8. L angle de cisaillement et la contrainte de cisaillement.

1.11.7. Extension uni-axiale( Module de Young )
Si on applique une force de traction F sur une éprouvette prismatique figure 1-9. On

constate:
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Contrainte o =, /5, —»

Y0
z i .
Xq g5t Déformation e, = Ax/x, —w=
%o L
F il F _._'l‘-..
e okt [ g - » 3
i 4K
¥ Yo
3y

Figure I .9. Allongementd’éprouvette.

* Un allongement de I’éprouvette proportionnel a sa longueur initiale Y.
_AX
&, xo(I-lO)

* Apparition d’une force de rétraction Fr qui est égale en valeur absolue et de sens
opposée a la force appliquée F.

Si on se limite aux petites déformations (max 0.1 % ) :

6,= 2 =Y, e, (1-11)

So
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Yo est le Module de Young ou d’¢lasticité caractérise la résistance du solide a la
déformation uni axiale [18]. Ce module depend de:

» L’énergie des liaisons entre atomes.

» La nature des forces élastiques de rappel.

La structure du matériau (amorphe, cristallin).

1.11.8. Contraction latérale et coefficient de Poisson

L’allongement x de 1’éprouvette dans le sens de la traction est accompagné d’une
augmentation de volume. Si la déformation est ¢élastique il y a une compensation
partielle de cette augmentation du volume par contraction latérale de I’éprouvette (Ay et
Az) suivant les directions perpendiculaires a la traction. Les déformations relatives dans

les directions y et z sont égaux pour un matériau isotropes et peuvent s’écrire sous la

forme [19],
A A
£,= y—y , £,= Z—Z (I-12)

On définit le coefficient de Poisson comme suite:

Ey ¥ 4
6 —— — —_— —
0 ex’ Ex

(1-13)

1.11.9. Formules des modules d’élasticités pour les symétries cubiques
Pour obtenir les grandeurs élastiques des symétries cubiques on utilise souvent deux
approches de Voigt et de Reuss. Les modules de Voigt correspondent a faire une moyenne

sur les Cjjdans toutes les orientations possibles des grains alors que les modules de Reuss

correspondent a la moyenne sur la relation inverse en faisant intervenir les complaisances.

23



Pour la symétrie cubique les formules qui nous permet de calculer le module de
cisaillement et de rigidité sont données par les relations suivantes [20],

5(C11—C12)Caq
4C44+3(C11-C12) (1_14
G = 3C44+C11-Cq2 ( )
v 5

GR=

Ainsi le module de rigidité est :

611+2C‘12

B = 211201211 5)

Le module de cisaillement est:

Cc' = C11+2C12 (I-16)

Le module de Young est:

(C11+2C12)(C11—C12)
= 1-17
Yo (C11tCq2) ( )

Le coefficient de Poisson est :

Cq2

Og = ———
0 C11+2Cq2

(I-18)

1.11.10. Les conditions de stabilité mécanique
Pour les composés I1I-V la stabilit¢ mécanique traditionnelle conditionne des constantes

¢lastiques dans les cristaux cubiques est su étre:
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€11 —C12>0
ci1 >0

Cqq > 0

C11 + 2¢1, > 0

€12 < By < ¢q4
I.11.11. Le factor anisotropie
L’anisotropie ¢lastique est la propriét¢é mécanique de 1’étre dépendant de la

direction. Le facteur d’anisotropie (A) est un parametre mécanique utile lie aux constantes

¢lastiques dans les cristaux cubiques. Le factor d’anisotropie :

_ €11-Cy2 _
A= —2644 (I-19)

I-12) Propriétés mécaniques (micro-dureté) des matériaux

La dureté d’un matériau définit la résistance qu’oppose une surface de 1’échantillon a
la pénétration d’un poingon. S’il y résiste bien, il est dit dur, sinon il est dit mou. La dureté
se mesure sur différentes échelles selon le type de matériau considéré. La micro-dureté est
utilisée depuis longtemps pour caractériser le comportement mécanique des matériaux [21] .

Elle est exprimée par la relation suivante :
H = 0.139G, (I-20)

Avec:

CV — (C44+C;1_C12)(I_2 1)
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I.13. Les avantages des semi-conducteurs III-V
Les principaux avantages des semi-conducteurs III-V sont les suivants:

* Leur résistance aux radiations.

» Leur capacité de travailler a des températures plus importantes que celle du silicium
standard, ce qui est important pour les applications militaires.

* Leurs performances vitesse/consommation nettement supérieure a celles des
calculateurs utilisant des circuits en silicium (applications numériques).

* Leur propriété semi-isolant (substrat SI) permet la fabrication des circuits intégrés
hyperfréquences.

Leur trés vaste domaine de fréquences couvert puisqu.il s’étend de 1 GHZ a plus de

100GHZ.

Ce dernier aspect est fondamental, parce que les composants a base de silicium sont

actuellement limités a une fréquence inférieure a quelque Giga Hertz [20].

La filiere des composés III-V est la seule filiere hyperfréquence donc la technologie soit

actuellement mature pour des réalisations au niveau industriel. Cette maturité et son

développement ont donc permis d’aboutir a des couts de production abordables, qui

restent cependant largement supérieurs a ceux de la filiére silicium [20] .
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1.14. Applications Technologiques

Ces propriétés singuliéres font en sorte que ces matériaux sont destinés a des
applications technologiques variées telles que des dispositifs optoélectroniques pour les
télécommunications et des cellules photovoltaiques[23,24] plus précisément, les dispositifs
ou ces matériaux s’aveérent prometteurs sont les transistors bipolaires a hétérojonctions (HBT)
[25] les photodiodes a avalanche (APD), [26]les lasers a émission de surface a cavité
verticale (VCSEL), les photo-détecteurs a cavités résonantes (RCE) et les diodes

¢lectroluminescentes (LED).

Rouge Viglet

Infra-Rouge Vizible Ultra-Violet
. Cd.Hgp Te CdSe Alas
! il Cds
InSb  Ge 5i Gaas GaP' 5iC | GaNZpS .
| S T TS I I S T I Ny T N Y O I [ G
0 1 2 3 4 (gV)

l: 1 1 l 1 1 L 1
(nm) 10 3 1.5 1 0.65 0,5 0,35

Figure 1.10. Spectre optique des semi-conducteurs.

I.15. Effet de la température :

La structure de bande est la relation entre 1'énergie de la particule et son vecteur
d’onde k dans les directions de plus hautes symétries de la premiere zone de Brillouin. Elles
se décomposent en bandes de valence et bande de conduction. La bande de valence est la plus
basse, la bande de conduction est la plus haute et la bande interdite ou le gap [27]. Ce gap
correspond a I’énergie nécessaire au systéme pour faire passer un électron de la bande de
valence a la bande de conduction. Le gap est par définition la largeur de la bande interdite,

c'est-a-dire la différence d’énergie entre le minimum absolu de la bande de conduction et le
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maximum absolu de la bande de valence. Dans les semi-conducteurs a gap direct, le minimum
central de la bande de conduction correspond a des électrons de faible masse effective, donc
trés mobiles. Les semi-conducteurs a gap indirect, leur bande de conduction correspond a de
grande masse ¢lectrons effective, donc ayant une faible mobilité [28].

La plupart des matériaux binaires possedent un gap direct. Dans ce cas le minimum de
la bande de conduction et le maximum de la bande de valence sont pour un méme point k de
la Zone de Brillouin. La largeur du gap varie en fonction de la température, généralement,
cette variation est donnée par 1'équation de Varshni [29],

aT?

(T+B)

E;(T) = Eg(0) — (1-22)

Ou E;(0) est I’énergie de bande interdite pour T=0 K, o et B sont des paramétres servant a
décrire la variation de la bande interdite en fonction de la température. En générale, les semi-
conducteurs ont une bande énergétique entre zéro et 4 eV.

Lautenschlager et al. [30], ont récemment proposé une dépendance de la température
avec le diamant, par exemple, posseéde un gap de 5.5 eV, mais encore considéré comme un
semi-conducteur. Les matériaux qui ont E;= 0 s'appellent les semi métal comme HgS, HgTe.
Les Semi-conducteurs qui ont 0 <Eg< 0.5 eV s'appellent les semi-conducteurs étroits d'espace
Comme PbS, PbSe. Dans la gamme 0,5 eV <Eg< 2 eV, on trouve les semi-conducteurs les
plus importants pour le domaine optoélectronique comme GaAs, GeS, InSb et autres [31,32].

Une équation contenant le facteur d’occupation des phonons de Bose-Einstein [30],

2

Ey(T) = Eg — ag (1 + ) (1-23)

]
expT—-1
Ou Eg est le parameétre qui décrit la fréquence moyenne des phonons impliqués et ap la force

d’interaction.

28



Références bibliographiques

[1] https://crppwww.epfl.ch/avep/images/ AMMAN.PDF.
[2] K. Singh, R.K. Pathak,Electrochim. Acta 39 (1994) 2693

[3] A.H. Souici, Cours de Physique des Semi-conducteurs, Université de Béjaia, 2013/2014
[4] K.R. Murali, M. Balasubramanian, Curr. Appl. Phys. 10 (2010) 734

[5] K. Singh, R.K. Pathak, Electrochim. Acta 39 (1994) 2693
[6] A. Gueddim, N. Bouarissa, A. Villesuzanne, Phys. Scr. 80 (2009) 055702

[7] M. R. Brozel, G. E. Stillmann: Properties of Gallium Arsenide, Centre for
ElectronicMaterials, third edition, 1999, UMIST,UK

[8] S. Mellal, Memoire de Magister, Université¢ de Oum-El-Bouaghi, Algérie, 2008

[9] T. Chihi, These de Doctorat, Université de Sétif, Algérie, 2013

[10] E. Dieulesaint, D. Royer, Ondes Elastiques dans les Solides, Application au Traitement
du Signal, Ed. Masson, Paris 6 (1974) 407 p.

[11] N. Bouarissa, Comput. Condens. Matter 22 (2020) 00435

[12] H. Algarni, O. A. Al-Hagan, N. Bouarissa, T. F. Alhuwaymel, M. A. Khan, Philos. Mag.
98 (2018) 2582

[13] A. Gicquel, Diamond and Related Materials,20 (2011) 875

[14] T. Ouisse, D. Chaussende,L.. Auvray, J . Appl. Crys. 43 (2010) 122

[15] P. Navi, Propriétés acoustiques des matériaux : Propagation des ondes planes
harmoniques, 2006

[16] P. Pavlov, A. Khokhlov, Physique du Solide, Ed. Mir, Moscou,1989, 416p

[17]J. Nye, Propriétés Physiques des Cristaux (Edition Dunod, Paris, 1961)

[18] C. Kittel, Introduction a la Physique de I’Etat Solide, Dunode, 1972

29


https://crppwww.epfl.ch/avcp/images/AMMAN.PDF

[19] K. B. Panda, K. S. R. Chadran, Acta Mater 54 (2006)1641

[20] T. Derri, Mémoire de Master, Université de M'sila, Algeria, 2019

[21] J. Zimmermann, Thése de Doctorat D’état, Université de Lile 1, France, 1980

[22] W. T. Anderson, Simulation of Semiconductor Device Failure Mechanisms, Naval
Research Laboratory, Washington. D. C, Fraunhover Institute, Freiburg, Germany, 2003
[23]J. F. Geisz, D. J. Friedman, III-N-V Semiconductors for Solar Photovoltaic Applications,

Semicond. Sci. Technol. 17 (2002) 769

[24] Y. Zhang, A. Mascarenhas, S. K. Deb, H. P. Xin, C. W. Tu, Heavily Nitrogen-doped III-
V Semiconductors for High-efficiency Solar Cells, Proceedings of 28th IEEE Photovoltaic

Specialists Conference, 2001, p.1189, IEE

[25] C. W. Tu,J. Phys. Condens. Matter.13 (2001) 7169

[26] G. S. Kinsey, D. W. Gotthold, A. L. Holmes Jr., J. C. Campbell, Appl.Phys.Lett.77

(2000) 1543

[27]P.Y.Yu , M. Cardona, "Fundamentals of Semiconductors: Physics and Materials

Properties, Springer, Berlin, 1996

[28] K. Guerra, Mémoire de Master, Université de M'sila, Algérie, 2016

[29] F. Guillot, Thése de Doctora, Université Joseph Fourier-Grenoble I., France, 2007

[30] N. Baghdadli, Memoire de Magister, Université de Tlemcen, Algérie, 2013

[31] M. A. Khan, H. Algarni, N. Bouarissa, Optik176(2019) 366

[32] K. Kassali, N. Bouarissa, Mater. Chem. Phys. 76 (2002) 255

30



Chapitre 11

Laméthodedupseudo-potentiel
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I1.1.Introduction

Lepseudo-
potentielaétéproposédanslesannées1930parFermipourl'étudedesétatsatomiquesdescouche
sminces| 1,2].Cependant,c'estapartirde 1 950quesonutilisationfutgénéraliséeetcecigraceaP
hilipsetKleinman|3,4]quisesontbaséssur la méthode des ondes planes orthogonalités
(O.P.W).

Ainsi,lethéorémed'annulationdePhillips-
Kleinman][3,4]quiestprisdelaméthodedesondesplanesorthogonalités,amontréquelesél
ectronsdevalenceprésententexpérimentalementunpotentielrépulsiflorsqu'ilssontproch
educceur,cepotentielrépulsifagiepourtenirlesélectronsdevalenceendehorsdu. ceeur.
Finalement,onobtientpareffetd'annulationle"pseudo-potentiel".

Cedenier
esttraitéparl'utilisationdelaméthodedesélémentsfinisnonlinéaires(N.F.E.M)ouautrem

éthodepourrésoudre L'équationdeSchrédinger.

I1. 2. Formulation mathématique

Lepotentielducristalestfaible, donclarésolution de L’équationde
Schrodinger,estfaiteapartirdelaméthodedesN.F.E.M.

Lafonctiond'ondedecristalestdonnéepar:

=0+ bede
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Lafonctiond'ondedoitétreorthogonaleauxétatsducceur,c'estadire:

@

¥ > = O(II-Z)Cequinousdonne:

¥ =0-) (0/D)D. (11-3)

Avecw estlafonctiond'onde,ellesatisfaitl'equationdeSchrédinger:

Hw=Ew (11-4)

Enremplacgantlafonctiond'ondeparsonexpressiondans1'equationdeSchrodingeronobtient:

H® +) (E-E.)D{D|D)=ED (11-5)
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PhillipsetKleinmanontnotéquel'orthogonalizationdesondesplanesauxétatsducoeur
estformellementéquivalentea 1'introductiond'unterme répulsiveVR,donconpeutréécrire

I'¢quation(II-5)d'unefagoncondenséecommesuit[5,6],

(H+Vz)® =E® 11,

Ou

VRest lepotentielrépulsif

Ve ® =) (E-E.)®. (®.

o >(H-7)

Onestdoncarrivera formuler1'équationquiestsatisfaitepar¥sansoublierdenoterquela

valeurpropredel'energieEn'estpasunpseudo-énergiemaisla vraieénergiecorrespondant ala

vraiefonctiond'onde.

Lepseudo-potentielestdéfiniecommeétantla sommedupotentielcristallinetle

potentiel VR:

H+V,=T+V, +V, =T+VP(H_8)
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ouVp=V+Vrestlepseudo-potentiel,la pseudoéquationdeSchrodingerestdonnéepar:
(H + 7z)® = E®

Lepotentiel VRs'opposeaupotentielattractifcristallinVe.llestimportantdenoterqueVyesttres
faiblecequijustifie!'utilisationdelaméthodeN F.E.MpourrésoudreL’équationde

Schrédinger[7].

L’équation(II-9)devient:

B B
" A+Ve+Vr| D=2 A+Ve
2m 2m (I1-10)
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Vrdevientfaiblementattractifdansla
régionducceuretfaiblementrépulsifdanslarégiondesélectronsdevalence.

Lepseudo-
potentielestconsidérecommeuneperturbation,lesélémentsmatricesdupotentiel VRsontd
onnespar[6]:

2
WVRW=ZC(EV_EC)‘P| [dr'P"W| 111

Etantdonnéque EY estLégérementsupéricura E€ ,doncVgest
toujourspositifainsiVpesttrésfaible,d'ou!'utilisationdel athéoriedesélectronspresquelibrespourle

calcul

desniveauxdevalences.
Si  on néglige lDeffet du cceur, le pseudo-potentiel devient
localetdépendexplicitementdela positionr.Sionnégligel'effetducceur,lepseudo-

potentiel peut-&tre écritcommesuit[8]:
VizV(R,r)=Y..(E — Ec) | Q()><Qc(r)|Q>(1-12)

Ou lafonction Qdépendder.

Siontientcomptede1'effetducceur,lepseudo-potentieldevientnonlocal.
L'expressionnonlocaledupseudo-
potentielestréservéepourlemomentangulaire,puisqueVgrestlasommesurlesétatscoccupésd

ucceur.

11.3.Lesmodelésdupseudo-potentiel

36



La méthode du pseudo-potentiel est basée principalement sur des
donnéesexpérimentalestellequel'analysedesparametrescristallinsaurayonX,laréflexionet
I'"absorptiondescristaux[5]. Ilexistedeuxsortesdepseudo-potentiel:lepseudo-potentiel

localetlepseudo-potentielnonlocal.

11.3.1.Lemodelélocal

Dans cette méthode , pour déterminer les fonctions propres et les valeurs propres de

I’équation de Schrodinger, on s’attend nécessairement que 1’on ait toujours une forme du

potentiel. En fait, un potentiel local dépendant de la variable r, reste le modele le plus simple

pour ce fait, plusieurs formes du potentiel ont été proposées.

Le premier est considéré comme un potentiel Coulombien a une distance large et

un potentiel constant dans la région du cceur , il est présenté sous la forme suivante [9].

v ( ): J _ZTC I>Te

r . (11-13)

l'z—"* r<t
r

Ou:

Z:estlavalenceatomique.

rcestlepotentielutilisépourajusterlesdonnéesatomiques.

Abarenkov et
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Heineontintroduitunpotentielaconsidérécommeconstantdanslarégionducceur,danscecaslep

otenticlest[10],

I'>1Ic
A <K

-Ze
2

V(r):[

(1I-14)

EnfinAshcroftaproposédanssonmodeléuneautreformedepotentielsimilairequiestbeaucou
putilisée,c'estlepotentielducceurinoccupé. Asheroftaproposédanssonmodeléuneautreform
edepotentielsimilairequiestbeaucouputilisée,c'estlepotentielducceurinoccupé« theemptyc

orepotentiel»donnéepar [9,11],

-Ze

V r>re _
(r)= oF < (1I-15)

11.3.2.Le modélenonlocal

Le pseudo potentiel est a I’origine non local, il dépend de r et de I’énergie E. La
dépendance en énergie peut étre ainsi introduite, en remplacent la constante A par des
constantes différentes A1(E) dans la région du cceur et cela pour chaque valeur 1 du nombre
quantique.

On peut donc écrire le pseudo potentiel non local sous la forme suivante [12],
P_ " — "
i o )—ZAr (E)f, (r)P, (1-16)
!
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Ou

Al:Unefonctiondépendantedel'énergiedesétatsducceur.
Fl:Unefonctionquirepassentl'effetdesétatsducceur.

Pz:L'operateurprojecteurdelaleme composantedesmomentsangulaires.

LafonctionfI(7) peutprendreplusieurs

formestellequelaformeGaussienne,Heine-AberenkovetlaformedeAshcroft.
11.3.2.1.Le modéledeHeine-Abarenkov|[13,14]

HeineetAbarenkovontproposéuneméthodepourobtenirunmodéledepseudo-potentielp
ourlesmétaux.L'informationsurl'ionestdéduitedesniveauxd'énergicatomiquestiresdesdon
néesspectroscopiquesplutdétqued'uncalculélaboredemécaniquequantique.Lepseudo-

potentielpeutsemettresouslaformesuivante (Figurell-1):

VIi=A"®R —1) (11-17)

Ou:

A':caractériselaprofondeurdupuitsdepotentielcarré. S(

R—

r):estunefonctionstimulantl'effetducceur.R 'représente

lerayonducceurionique.
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U(r)

A

Figuell.1.FonctiondeHeine-Abarenkov

11.3.2.1.Le modele deGauss[15-17]

LafonctiondeGaussestdonnéeparl'expression [18],

F(r) =exp (_r/ﬁlf
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Uir)

Figuell.2.FonctiondeGauss

11.3.2. 3.Le modeled'Ashcroft[11,19]

Danscemodele: F(r)=0 (II-19)
Cettederniére
équationconﬁrrnequelepotentielrépulsifduél1 'orthogonalisationdelafonctiond'ondesdesélectr

onsdeconductionsurlesétatsducceur,

invalidelepotentielcoulombienal'intérieurducceurionique.
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LiCr)

Figuell.3.Fonctiond'Ashcroft

11.4.La méthode empirique du pseudo potentiel (I’E.P.M)

C’est une autre variante de la méthode des pseudo potentiels permettant de déterminer
les parametres entrant dans le calcul de la structure de bande €lectronique, en utilisant des
données expérimentales [20]. On peut dire que cette technique a été appliquée avec succes
aux semi-conducteurs de structure spécifique, diamant et zinc blende [21-26].

L’EPM a deux approximations importantes :
e [’approximation empirique locale.

¢ [’approximation empirique non locale.
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11.4.1.Laméthodeempiriquedepseudo-potentiel local(EPM)

Laméthodeempiriquedespseudo-potentielsestappliquéedanslessemi-
conducteursdiamantsouzincblende,l'étudesurcesmatinauxestbaséesur
uneapproximationlocale[27].Cetteméthode

esttresimportantedanslescalculsdelastructuredesbandesélectroniques[28].

Dans cette technique, la structure de bandes est calculée en utilisant seulement
quelque termes de V(G) que 1’on obtient par des ajustements théoriques aux observations
faites sur la réflexion et 1’absorption des cristaux. On peut dire autrement que L’E.P.M résout
le probléme d’ajustement des facteurs de formes V(G) du pseudo potentiel V p (r) que ’on
imagine étre une superposition linéaire des pseudo potentiels atomiques et peut étre écrit

comme suit [29],

Vplr)=2 Valr-R—1) (11-20)

R est un vecteur du réseau direct.

T est le vecteur de translation du réseau direct.

Si on étend le potentiel dans le réseau réciproque, il aura la forme suivante:
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Vo(r)= 2 V(G)expliGr) (11-21)

G=Gy

Avec

vG)=3 s, (G, (G) (11-22)

V.(G) est le facteur de forme

S(G) est le facteur de structure donné par [30],

| :
§,(G)= “TZ exp (iG.r) (11-23)
Na étant le nombre d’atomes de base.

Dans lecasdescomposesA”Y B&-N cristallisant dans lastructurezincblende,lesfacteurs

deformesymétriquesetantisymétriquessontdonnespar[31].

i(G) = %[V..; (G)+7,(G)] (11-24)

y(G)= =V, (G)-V,(G)] (23

Vsestlefacteurdeformesymétrique.
Va estlefacteurdeformeantisymétrique.
Lepotentiel V(G)estattractifpourlesGfaiblesetdevientpositifacausedelanaturerépulsivedu

cceuratomiquepourlesgrandsGetlorsqueGdevienttespetitle

potentieldevientfaible[8].
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Cetteapproximationsebasesur!'interpolationdesfacteursdeformeapartirdesexpériencesc
ommel’expériencedelaréflectivitéetpourlaraison quelepotentiel V(G)
soitplusfaiblepourlespetitesvaleursdeG,onselimiteaquelquesfacteursdeforme

[30,31].

LaprocéduredecalculdelaméthodeEPMestillustréedanslediagrammesuivant:
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Lire V(G) <

V()= Z V(G)S(G)expliG.r)

L

Résolution de |'éguation

Hy = Ey
H=P*2m +V

P

l

Calcul de E(K) et W(K)

Comparer E(K) avec I'expérience

Altérer V(G)

Figure.ll.4.Digrammedelaprocéduredecalculpar EPM.
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Chapitre 111

Reésultats et discussion



Résultats et discussion

Dans ce travail, nous avons effectu¢ un calcul semi-empirique a l'aide de la méthode
du pseudopotential [1-3], afin d'étudier la dépendance en température des propriétés élastiques
du composé semi-conducteur binaire GaAs. La température d'étude a été étalée dans une

gamme allant jusqu'a 600 K.

Les calculs semi-empiriques exigent 1'ajustement de certain facteurs de formes dites
symétriques et antisymétriques des semi-conducteurs d'intéréts. Pour cela, nous avons
effectué un ajustement des facteurs de formes du composé binaire semi-conducteur GaAs en
utilisant la méthode des moindres carrés non linéaires comme décrit dans les références [4-6
]. Nos résultats concernant les facteurs de formes symétriques et antisymétriquesajustés du
compos¢ binaire semi-conducteurGaAs dans la phase zinc-blende et a température ambiante

sont présentés dans le tableau II1.1.

Tableau III.1. Facteurs de formes symétriques (Vs) et antisymétriques (V) ajustés, exprimes

en Ryd du composé semi-conducteur GaAs dans la phase zinc-blende et a température

ambiante.
Vs(3) Vs(8) Vs(11) Va(3) Va(4) Va(ll)
-0.239833 0.0126 0.059625 0.060536 0.05 0.01

L'ajustement des facteurs de formes a étéréalisé pour les différentes températures dans la
gamme 0-600 K. Figure III.1 représente la variation du facteur de forme symétrique Vg(3) en

fonction de la température dans l'intervalle allant de 0 a 600 K pour le semi-conducteur
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binaire GaAs. On remarque que lorsqu'on augmente la température en allons de zéro a 600 K,

Vs(3) augmente aussi. Le comportement de Vs(3) en fonction de la température varie d'une

maniere monotone et non-linéaire.

-0.224
-0.226 /
-0.228 4
1 GaAs
-0.230
-0.232 4
-0.234
-0.236
_ _— Vs(3)
-0.238 /

-0.240
_|/
-0.242 . " . . ; . ; I ; I ;
0 100 200 300 400 500 600
Temperature (K)

Symmetric form factor V (3)(Ry)

Figure IIl.1.Variation du facteur de formesymétrique Vs(3) en fonction de la température
pour GaAs.

Figure IIl.2montre la changement du facteur de forme symétrique Vg(8) en fonction de la
température dans la gamme allant de 0 a 600 K pour le semi-conducteur binaire GaAs. Notons
que lorsque la températureest augmentée en allons de zéro a 600 K, Vg(8) reste toujours
constant a une valeur de 0.0126 Ryd. Donc on peut dire que Vg(8) est indépendant de la

température (n'est pas sensible a la température).
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Figure II1.2.Variation du facteur de formesymétrique Vs(8) en fonction de la température
pour GaAs.

Figure II1.3 représente la dépendance en température du facteur de forme symétrique Vg(11)
pour le semi-conducteur binaire GaAs. On remarque que lorsqu'on augmente la température

en allons de zéro a 600 K, Vg(11) diminue d'une maniére monotone et non-linéaire.

0.062

i
00604 T g

GaAs
0.058 \ \

0.056 \
4 [ |
0.054 - V(1) \

0.052 - \

0.050

Symmetric form factor V (11)(Ry)

; . ; . ; . ; . ; . ;
0 100 200 300 400 500 600
Temperature (K)

Figure II1.3.Variation du facteur de formesymétriqueVs(11) en fonction de la température
pour GaAs.
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Figure I11.4 représente lechangement du facteur de forme antisymétrique Va(3) en fonction de
la variation de la température dans l'intervalle allant de 0 a 600 K pour le semi-conducteur
binaire GaAs. Nous observons que 1'élévation de la température de zéro a 600 K méne a une

augmentation non-linéaire de Va(3). Cette augmentation de V(3) varied'unefagon monotone.

0.090

= 0.085] /
GaAs
0.080 4 /

0.075 4 n

0.070- / V,(3)

0.065

Antisymmetric form factor V,(3)(Ry)

; . ; . ; . ; . ; . ;
0 100 200 300 400 500 600
Temperature (K)

Figure III. 4.Variation du facteur de formeantisymétrique V(3) en fonction de la
température pour GaAs.

La variation du facteur de forme antisymétrique Va(4) en fonction de la température dans
l'intervalle allant de 0 a 600 K pour le semi-conducteur binaire GaAs est illustrée dans la
Figure II.5.Notons que I' augmentation de la température dans l'intervalle zéro a 600 K,
n'affecte pas V4(4) qui reste constant et égalea une valeur de 0.05 Ryd. Donc on peut conclure

que l'effet de la température sur V(4) est négligeable.

53



o
-
o

0.08 |
GaAs

0.06

0.04 4

0.02 V,(4)

Antisymmetric form factor V,(4)(Ry)
[
[
[
[
[

o
o
=]

T T T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500 600
Temperature (K)

Figure II1.5.Variation du facteur de formeantisymétrique V4(4) en fonction de la température
pour GaAs.

Figure I11.6 représente la variation du facteur de forme antisymétrique V4(11) en fonction de
la température dans l'intervalle allant de 0 a 600 K pour le semi-conducteur binaire GaAs. On
remarque que lorsqu'on augmente la température en procédons de zéro a 600 K, VA(11) reste
toujours constant a une valeur de 0.01 Ryd. Donc on peut dire que Va(11) n'est pas sensible a

l'effet de la température.
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Figure II1.6.Variation du facteur de formeantisymétrique V4(11) en fonction de la
température pour GaAs.

Le parametre du réseau cristallin est aussi important pour décrire la maille d'un cristal. Ce
parametredépend de la température. Donc, la dépendance en température de ce parametre est
trés utile. A cet effet, la figure III. 7représente la variation duparametrederéseau en fonction de
la température pour le gallium d'arsenic (GaAs). Nous remarquons que lorsque la température
augmente en allant de 0 a 600 K, le paramétre de réseau augmente aussi. Le comportement est
monotone. L'augmentation du parameétre de réseau avec I'¢lévation de la température est du au
phénomeénede la dilatation thermique. En effet, pour des températures proches de la
températurezéro, les atomes restent centrés sur leur position moyenne. A basses températures,
les potentiels interatomiques peuvent étredécrits de fagon harmonique. Cela n'est pas le cas
pour des températuresélevées: l'anharmonicité des potentiels interatomiques introduit une

dépendance de la position moyenne des atomes avec la température.
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Figure II1.7.Variation deparametre du réseau en fonction de la température pour GaAs.

Les propriétés élastiques des matériaux semi-conducteurs sont trés importantes pour la
compréhension de beaucoup de leurs propriétés fondamentales [7-18]. Pour les cristaux qui
possédent des éléments de symétrie, ce qui est exactement le cas des cristaux cubiques, le

nombre des constantes €lastiques est réduit et devient trois a savoir: C;j, Cjo et Ca4[19]. .

Dans ce présent travail, les constantes ¢€lastiques C;; et C; ont été calculée en utilisant la
méme méthodologie que celle utilisée par Bouarissa [20], ou C;; et Cy, sont exprimées par les

relations suivantes:

\/g 72 3 1 p2
€= 4.37;(5“1)(1 —a? ) —0.6075(1- a2 ) —

(IIL.1)

Co= 7 437 —(B-2N1-a2 )2 +0.6075(1-a2 ) —

m m

7o) &

(II1.2)Dans les équations (I11.1) et (II1.2), m représente la masse de 1'¢lectron, d représente la

distance entre les plus proches voisins qui est égale a:
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4 (I111.3)

%p représente la polarité définie par Vogl [21,22 ] comme suit:

__V.0)

P
V() (I1L.4)
et 4 est un paramétre sans dimension qui a une valeur de 0.738 [23].

La constante ¢lastique Caqestcalculée en utilisant la relation suivante qui a été obtenue en se

basant sur le modele de champ de la force de valence [24,25],

3(Cn + 2C12 )(Cll B C12 )
7C,, +C,,

C44 =

(111.5)

Les constantes élastiques (C;) évaluées pour le GaAs a température de 300 K sont portées
dans le tableau III.2. Les résultats expérimentaux rapportés dans la littérature sont aussi
présentés a titre de comparaison. Nos résultats semblent étre en bon accord avec ceux de

l'expérience.

Tableau III.2.Constantes élastiques (Cj) du composé semi-conducteur GaAs dans la phase

zinc-blende et a température ambiante.

C11(* 10" dyn/cm?) C12(* 10" dyn/cm?) Cua(* 10" dyn/cm?)
Cal.? Exp. [26] Cal.? Exp. [26] Cal? Exp. [26]
12.45 11.88 5.42 5.38 5.07 5.94

*Noscalculs.
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Il est important de remarquer que la valeur de C;; est supérieur a ceux de Cj; et Cyy. Cela
indique que le matériau sous investigation est plus résistant a la compression unidirectionnelle

qu'a la déformation de cisaillement.

La variation de la constante élastique indépendante C;; en fonction de la température pour le
composé binaire GaAs est montrée sur la figure I11.8. La figure III.8 montre qu'en augmentant

la température de zéro jusqu'a 600 K, C;; diminue. Son comportementest monotone et non-

linéaire.

i
1BOf—
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12.6_— \ GaAs

1244 \

12.2 u

120: \\\\\\\
11.8

] “11 \
11.6

11.4 4

Elastic constant (10" dyn/cm?)

11.2

; . ; . ; . ; . ; . ;
0 100 200 300 400 500 600
Temperature (K)

Figure I11.8.Constante ¢élastique C;; en fonction de la température pour GaAs.

La figure I11.9 montre 1'évolution de la constante ¢lastique indépendante C,, en fonction de la
température pour le composé binaire GaAs.D'apres cette figure on remarque que lorsque la
température augmente en allant de zéro jusqu'a 600 K, C;, diminue. La diminution de C;; en

fonction de la température est monotone et son comportement est non-linéaire.
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Figure II1.9.Constante ¢lastique C;, en fonction de la température pour GaAs.

La variation de la constante élastique indépendante C44 en fonction de la température pour le
compos¢ binaire GaAs est montrée sur la figure I11.10. On remarque que Ci4 diminue par
I'augmentation de la température en allant de zéro jusqu'a 600 K.Css montre aussi un

comportement monotone et non-linéaire.
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Figure II1.10.Constante ¢élastique Ca4 en fonction de la température pour GaAs.
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On remarque que le comportement de tous les Cjj's par rapport a la température est monotone
et non-linéaire. Néanmoins, le taux de variation de C;;par rapport a la température semble étre
plus important que ceux de C; et Cys. Il est important de noter que le comportement des Cj;'s
par rapport a la température est opposé a celui des Cjj's par rapport a la pression ouil a été

rapporté dans la littérature que les Cjj's augmente avec l'augmentation de la pression [27-30].

Le module de compressibilit¢ B est un parametre important qui donne une mesure de sa
dureté. Pour les cristaux cubiques, on peut généralement obtenir B au moyen de I'expression

[31],

B

_Gut26, +32 2 (116)

A température ambiante, notre valeurcalculée de B est de 7.76x 10'" dyn/cm®. Cette valeur est

en bon accord avec celle de I'expérience qui est de 7.55x 10! dyn/cm?[26] (voir tableau IIL.3).

Tableau II1.3.Module de compressibilité B, module de cisaillement C', et module de Young

Y, du composé semi-conducteur GaAs dans la phase zinc-blende et a température ambiante.

B(* 10" dyn/cm?) C'(x 10" dyn/cm?) Yo(* 10" dyn/cm?)
Cal? Exp. [26] Cal? Exp. [26] Cal? Exp. [26]
7.76 7.55 3.52 3.25 9.16 8.53
*Noscalculs.

La variation du module de compressibilité en fonction de la température est présentée sur la
figure III.11. On note qu'en augmentant la températurede zéro jusqu'a 600 K, le module de

compressibilit¢ diminue d'une fagcon monotone. Cela veut dire que le semi-conducteur

60



d'intérét devient moins rigide a haute température. Notons que 1'évolution de B en fonction de

la température est non-linéaire.
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Figure III.11.Module de compressibilité B en fonction de la température pour GaAs.

Le module de cisaillement dénoté par C' est une grandeur physique intrinséque a chaque
matériaux.Elle intervient dans la caractérisation des déformationscausées par des effets de
cisaillement. Dans le présent travail, C' est obtenue a partir de la connaissance des constantes

¢lastiques C;; et Cy, en utilisant la relation suivante [32],

C'— % (I11.7)

A température ambiante, notre valeur calculée de C' est 3.52x 10'" dyn/cm?. Cette valeur est

en bon accord avec celle de I'expérience qui est de 3.25x 10" dyn/cm?(voir tableau II1.3).

La variation du module de cisaillement C' en fonction de la température est montrée sur la

Figure (III.12). On remarque qu'en augmentant la température dans l'intervalle 0-600 K, C'
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diminue. Cela indique que lors de I'élévation de la température, GaAs devient plus résistant

aux déformations transversales.
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Figure I11.12.Module de cisaillement C' en fonction de la température pour GaAs.

Le module de Young Yyest le parameétre qui relie la contrainte de compression et le début de
la déformation d'un matériau ¢€lastique isotrope. Dans ce présent travail, [100] Y, est calculé

en utilisant la relation suivante [31],

(Cu +2C), )(Cll - CIZ) (IIL.8)
€1+ |

Y, =

A température ambiante, notre valeur calculée de Y, est de 9.16x 10" dyn/cmz. Cette valeur

est en bon accord avec celle de l'expérience qui est de 8.53x 10'" dyn/cm? (voir tableau I11.3).

La figure IIl.13montre la variation du module de Young [100] Yeen fonction de la
température. Nous observons que 1'¢lévation de la température dans la gamme 0-600 K meéne

a la diminution du module de Young. Cette diminution est monotone et non-linéaire.
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Figure I11.13.Module de Young Y, en fonction de la température pour GaAs.

L'anisotropie ¢lastique est la propriétémécanique de I'étredépendent de la direction. Le facteur

d'anisotropie (A) est un parametremécanique utile lié aux constantes élastiques dans les

cristaux cubiques par la relation suivante [26],

— C11 _C12

4 1119
. (IIL9)

A température ambiante, notre valeurcalculée de A est 0.70. Cette valeur est supérieure a

celle de I'expérience qui est de 0.55 [26] (voir tableau I11.4).

Tableau IIl.4. Facteur d'anisotropie A, coefficient de Poisson oy et micro-duret¢ H du

compos¢ semi-conducteur GaAs dans la phase zinc-blende et a température ambiante.
A ) H(* 10"'dyn/cm?)

Cal.? Exp. [26] Cal.? Exp. [26] Cal.® Exp. [11]
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0.70 0.55 0.30 0.31 0.62 0.7-0.75

*Noscalculs.

La variation du facteur d'anisotropie (A) en fonction de la température pour GaAs est montrée
sur la figure III.14. On remarque qu'en augmentant la température, le facteur d'anisotropie
reste toujours constant a une valeur de 0.70. En effet, un matériausemi-conducteur isotrope
doit avoir A=1. Par conséquent, le degré d'anisotropie élastiquedépend de la déviation de A
par rapport a 1. Le matériaux d'intérét est donc caractérisé par une anisotropie de cisaillement
pour toute les températures dans l'intervalle 0-600 K. La variation de A s'avéretrés faible
(négligeable). Ceci suggere que le degré d'anisotropie dans le matériau en question reste

presque identique lorsque la température augmente.
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Figure III.14.Facteur d'anisotropie A en fonction de la température pour GaAs.
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Le [100] coefficient de Poisson o, est un paramétre mécanique important qui permet de
caractériser la contraction de la matiére perpendiculairement a la direction de l'effet appliqué.
Il est exprimé par la relation suivante [33],

C12

o= (11L.10)
’ Cll + ClZ

A température ambiante, notre valeur calculée de o) est 0.30. Cette valeur est en excellent
accord avec celle de l'expérience qui est de 0.31 (voir tableau I11.4). La figure III.15 montre la
variation de[100] coefficient de Poisson en fonction de la température pour le composé semi-
conducteur GaAs. On note que lorsque la température augmente de zéro jusqu'au 600 K, le
coefficient de Poisson reste toujours constant et égale a 0.30.En outre, on peut déduire que
l'augmentation de la température peut modifier les liaisons chimiques de notre composéGaAs

qui ne sont pas purement covalentes.

Le coefficient de Poisson a étéutilisé par Frantsevich et al. [34] pour faire la distinction entre

la ductilité et la fragilitédes matériaux. La régle de Frantsevichet al. est:

Si la valeur de o) est inferieure a 0.33, le matériaux d'intérét est considéré se comporter de

manicre fragile.

Si la valeur de o) est supérieure a 0.33, le matériaux d'intérét est considéré se comporter de

maniére ductile.

Dans nos calculs on a trouver que ¢,=0.30, c'est-a-dire inferieure a 0.33. Donc on peut
conclure que le GaAs se comporter de maniere fragile pour toute les températures dans

l'intervalle 0-600 K selon la régle de Frantsevich et al. [34].
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Figure II1.15.Coefficient de Poisson o en fonction de la température pour GaAs.

La micro-dureté est utilisée depuis longtemps pour caractériser le comportement mécanique

des matériaux [11]. Elle est exprimée par la relation suivante [11,31,35],

H=0.139G(1IL.11)

avece

G, =C11—C152+3C

2 (1L.12)
A température ambiante, notre valeur calculée de H est de 0.62x 10" dyn/cm®. Cette valeur
est proche de l'intervalle de H de 0.7-0.75 x 10'"" dyn/cm? suggéré par Adachi [11]. (voir

tableau I11.4).

En utilisant les équations (III.11) et (III.12), la variation de H en fonction de la température
est présentée sur la figure II1.16. On remarque qu'en augmentant la températurede zéro
jusqu'au 600 K, H de GaAs diminue. Le comportement semble étre monotone. Cela indique

que 1'¢lévation de la températuremeéne a ce que le H du composé semi-conducteur
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GaAsdevient mauvais, ce qui augmente 1'effet nuisible sur les performances opérationnelles

des dislocations et la dégradation induite pendant la fabrication du dispositif.
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Figure I11.16.Micro-dureté H en fonction de la température pour GaAs.
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Conclusion générale

Au cours de ce travail, nous avons étudi¢ quelque propriétés fondamentales a savoir,
structurales et ¢élastiques du composé GaAs sous l'effet de la température dans l'intervalle (0-
600) K. Les calculs ont été effectués par la méthode du pseudo-potentielle empirique (E.PM).
Le but de ce travail est l'investigation de l'effet de la température sur les propriétés
fondamentales du composé semi-conducteur GaAs.

Nos résultats concernant les propriétés structurales obtenus par 'EPM son en accord
avec les valeurs de la littérature. L'étude des structures de bandes €lectroniques nous a permis
de conclure que le gap est direct pour GaAs.

Nous avons évalué a température ambiante les propriétés élastiques tel que les
constants élastiques (C1,=12.45x 1011, C;,=5.42 x 1011, C44=5.07% 1011) dyn/cm?, et les
paramétres élastique (module de Young Y, (Yo = 9.16x 1011) dyn/cm?, coefficient de
Poisson o (6=0.30) , le module de compressibilité B (B=7.76x 1011) dyn/cm?, et le module
de cisaillement C’(C’=3.52% 101!) dyn/cm?, facteur d'anisotropie A(A=0.70), et la micro-
dureté H (H=0.62%x 1011) dyn/cm?, en se basant essentiellement sur la méthode de pseudo-
potentiel.

Nous avons étudié 1'évolution de ces paramétres en fonction de la température dans
l'intervalle 0-600 K. Nos résultats ont montrés que le composé GaAs est stable
mécaniquement pour toute les températures d'intérét. Contrairement a l'effet de la pression,
l'augmentation de la température rend le semi-conducteur en question moins résistant a la

déformation de cisaillement, moins anisotrope et plus fragile.

Abstract
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Thepresent work deals with the effect of temperature on elastic constants and related
mechanical properties of GaAs. The temperature range is taken to be from 0 to 600 K. The
objective of this contribution is to show the behavior of the properties of interest when raising
temperature up to 600 K. The calculations are carried out using a pseudopotential approach.
The authors findings are showed generally a good accord with data existing in the present
literature. The effect of temperature is found to decrease the stiffness of the material under
focus, to reduce its resistance to the deflection or deformation and to diminish its

microhardness.
Résumé

Le présent travail traite 1'effet de la température sur les constantes €lastiques et les propriétés
mécaniques associ¢es du GaAs. La plage de température est comprise entre 0 et 600 K.
L'objectif de cette contribution est de montrer le comportement des propriétés d'intérét lors de
I'élévation de la température jusqu'a 600 K. Les calculs sont effectués par la méthode du
pseudo potentiel. Les résultats des auteurs sont généralement en bon accord avec les données
existantes dans la littérature actuelle. On constate que l'effet de la température diminue la
rigidité du matériau mis au point, diminue sa résistance a la déflexion ou a la déformation et

diminue sa micro dureté.
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