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Notation et abréviations :

Abréviations :

Les abréviations utilisées :

SR : Super réseau

BC : Bande de conduction

BV : Bande de valence

SC : Semi-conducteur

SCI : Semi-conducteur Intrinseque
SCE : Semi-conducteur Extrinséque
SQW : Simple Puits Quantique
DQW : Double Puits Quantique
MQW : Multi Puits Quantique
MMT : la Méthode de Matrice de Transfert

Notations :

E : énergie de I'électron

Vo : la hauteur du puits/barriére quantique (énergie potentielle)
F : intensité du champ électrique

m* : la masse effective de I'électron

mo : la masse de I'électron dans le vide

P (x) : La fonction d’onde de 1’électron

Er : Niveau d’énergie de Fermi

E. : Energie minimum de la bande de conduction

Ey : Energie maximum de la bande de valence

N¢ : Densité effective d’états dans la bande de conduction
Ny : Densité effective d’états dans la bande de valence
€,(x) : la constante diélectrique

€ : lapermittivite du vide

€-(x): lapermittivite du milieu

@(x):le potentiel électrostatique

Np(x): la concentration du donneur ionisé

n(x):la distribution de la densité électronique
i



m : le nombre d’état liés

n: L’occupation électrique pour chaque état
Ek: L’énergie propre

Kg:constant d’équilibre

T : température
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Résume

Dans ce travail, nous avons étudié I'effet des champs électriques appliqué sur les
propriétés optiques d'un puits quantique parabolique et carré a base de GaAs / AlxGai xAs.
Les niveaux d'énergie électronique et leurs fonctions d'onde sont calculés dans
l'approximation de la masse effective par résolution numérique de 1’équation de Schrodinger
par la méthode de tir (shooting méthode) pour déterminer les niveaux d’énergies et les
fonctions d’ondes correspondantes.

Les résultats numériques obtenus montrent que 1’élément de matrice de moment dipolaire
dépond de plusieurs paramétres physiques et structuraux de super-réseau comme la forme et
la dimension de puits quantique et le champ électrique appliqué. Nous avons fait une
comparaison avec des autres résultats théoriques obtenus.

Les mots clé : le champ électrique, Equation de Schrédinger, Méthode de tir (Schooting
méthode, Super réseau, moment dipolaire.

Abstract

In this work, we studied the effect of applied electric fields on the optical properties of a
parabolic and square quantum well based on GaAs / AlxGai- x As. The electronic energy
levels and their wave functions are calculated in the approximation of the effective mass by
numerical resolution of the Schrdodinger equation by the shooting method to determine the
energy levels and the functions of corresponding waves.

The obtained numerical results show that the dipole moment matrix element depends on
several physical and structural super lattice parameters such as the shape and size of quantum
wells and the applied electric field. We made a comparison with other theoretical results
obtained.

Keywords: electric field, Schrédinger's equation, shooting method (Schooting method,
Super lattice, dipole moment.
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Introduction générale

Les propriétés optiques et électroniques des nanomatériaux ont été étudiées de maniere si
intensive en raison de ces propriétés uniques. Pendant de nombreuses années ou dans 1’année
1970, le premier super-réseau a semi-conducteur a été réalisé par Esaki et Tsu [1]. Il est
constitué d’alternance périodique par une fine couche de semi-conducteur A (matériau puits)
placée entre deux couches d’un semi-conducteur B (matériau barriere). Le développement
rapide des techniques de croissance des semi-conducteurs a permis 1’élaboration d’hétéro

structuré dites super réseaux (SR).

Il est possible de produire une variété de nanomatériaux tels que les puits quantiques,
fils quantiques et points quantiques en contrdlant la taille, la forme, I'environnement chimique
et la composition, ce qui fait progresser la recherche sur les propriétés optiques et
électroniques des nanomatériaux. Ces derniéres années, les propriétes optiques linéaires et
non linéaires associées aux transitions électroniques dans les nanomatériaux tels que les puits
quantiques (quantum well), les fils quantiques (quantum wire) et les points quantiques
(quantum dot) ont été intensivement étudiées. Ces propriétés sont devenues la base physique
importante de nombreux dispositifs optoélectroniques tels que les modulateurs électro-
optiques a grande vitesse, les photos détectrices infrarouges lointains, les amplificateurs
optiques a semi-conducteurs. En raison de l'existence d'un fort effet de confinement
quantique, les effets optiques sur les nanomatériaux de faibles dimensions peuvent étre
améliorés de maniére spectrale.

L’¢élément de matrice dipolaire de la transition optique entre les sous-bandes de telles
structures a une tres grande valeur. Ainsi, les photons d'énergies égales aux énergies de
transition inter-sous-bandes subissent un changement important des constantes diélectriques
et autres propriétés optiques.

Dans notre modeste recherche, nous avons élaboré le théme intitule <<calcule numérique
des éléments de la matrice du moment dipolaire d’un super (réseau a base de GaAs/ AlxGaix
As) >. Les techniques modernes de croissance des matériaux semi-conducteurs sont permises
Le développement de nouveaux concepts en utilisant les propriétés des structures quantiques

dans ces matériaux.
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Dans ce mémoire nous avons résolu numériquement I'équation de Schrddinger par la
méthode de tir (shooting méthode) pour déterminer les valeurs d’énergies et les fonctions
d’ondes correspondantes dans un semi-conducteur GaAs / AlxGaix As. des puits quantiques
et calcule le moment dipolaire électrique de quelques structure a puits quantiques a base de
GaAs / AlxGaix As.

> Dans premier chapitre, nous avons présenté des généralités sur les semi-
conducteurs, les puits quantiques et les super réseaux. Premiérement, nous
parlons sur les types Semi-conducteur intrinseque et Semi-conducteur
extrinseque (type N ou P).Ensuite, nous définissons les puits quantiques et les
types des structures aux puits quantique.
A la fin de chapitre, nous aborderons le moment dipolaire électrique.

» Le second chapitre est consacré a la solution de I’équation de Schrodinger
dans les puits quantiques.
Nous rappelons ensuite les méthodes de calcul des énergies par la méthode
matrice de transfere, la méthode schooting et
la méthode déférence finie.
A la fin de ce chapitre, nous présentons les solutions self-consiste Schrédinger
et I’équation poisson.

> Dans le troisieme chapitre, nous exposons les résultats obtenus par la résolution
numérique de I'équation de Schrodinger par la méthode de tir
(shooting méthode). Ces résultats sont consacrés a déterminer les niveaux
d’énergies et les fonctions d’ondes correspondantes dans un semi-conducteurs
GaAs / AlxGaix As .des puits quantiques a potentiel de confinement fini. Par
ailleurs, les moments dipolaires de quelques structure a puits quantiques a base
de GaAs /AlxGai-x As sont aussi calculés par cette méthode.
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Chapitre |
GENERALITES

.1 Introduction

Dans ce chapitre, nous allons définir les semi-conducteurs et leurs types: les semi-
conducteurs intrinséques et les semi-conducteurs extrinseque (type N ou P). Nous allons
aussi définir les puits quantiques et leurs structures ainsi que les supers réseaux et le moment

dipolaire électrique.

1.2 Définition les semi-conducteurs(SC)

Les semi-conducteurs sont des corps solides dont la conductivité électrique se situe entre
celle des métaux et celle des isolants. Ils sont isolants s’ils sont purs et au zéro absolu, et leurs
conductivité électrique augmente avec la température, et elle est sensible aux impuretés ou
aux différents types de défauts [2]. Les matériaux ayant la plus faible résistivité a température
ambiante, typiquement inférieure a 10~>Qm sont les métaux (cuivre, argent.. etc.). Entre les
métaux et les isolants se trouvent les semi-conducteurs (SC) dont la résistivité varie
de1073Qm a 10*Qm, (Ou plus) [3].

La conduction électrique se fait par les éelectrons et les trous ou, de fagon préférentielle,
par I'un ou l'autre type de porteurs. Les semi-conducteurs ont en commun avec les isolants
d'étre eux-mémes isolants a la température(T = OK) [4]. et comme isolant a faible bande

interdite, les semi-conducteurs est caractérise par plusieurs propriétés physiques [5].

Sa résistivité diminue et elle est comprise entre (10~5Qcm et 10°Q cm) quand la température
augmente (T #0 k), au moins pour une certaine gamme de température, au contraire des

métaux.

Les semi-conducteurs sont sensibles a la lumiére visible et la majorité d'entre eux

possedent une meilleure transparence aux IRs.

Le Semi-Conducteur est un matériau qui peut étre soit un conducteur ou un isolant

électrique selon la température et selon tension d’excitation. les dispositifs électroniques
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comme la diode, le transistor sont fabriqués a base de semi-conducteur. Parmi les matériaux

les plus utilisés dans la fabrication de ses dispositifs, il y'a le Silicium (Si) le germanium(Ge).

Métaux p<107°Qcm c=10"3210*0"1m™?
Semi-conducteurs 1073 <p<10*Qcm o =10%221071°0"1m1
Isolants p <108Q cm o=10""a10"1%0"tm™1

Table 1. Conductivité électrique et la résistivité des métaux, des semi-conducteurs et
des isolants [6].

Les matériaux qui possédent ce type de propriétés sont les éléments de la colonne IV de la
classification périodique et les composes I11-V, des composés 1I-VI, des alliages ternaires ou

quaternaires [7], le tableau (1.2) donne des exemples des matériaux ou des composés [8].

Colonne Semi-conducteur

v Ge, Si

-V binaire GaAs, Gap, GaSb,InAs,Inp,InSh
ternaire AlxGal-xAs ,GaAsyP1l-y
quaternaire AlxGal-xAsyPl-y

-VI binaire CdS ,HgTe, CdTe, ZnTe ,ZnS
ternaire CdxHgl-xTe

Table 2 :Exemples des semi-condonducteurs.

1.3 Semi-conducteur intrinséque(SCI)

Ce sont des semi-conducteurs purs et trés bien cristallisés présentant un réseau cristallin
parfaitement périodique tout en ayant un taux d'impuretés tres faible Ils se comportent
comme des isolants a tres basse température et leur conductivité augmente avec la

tempeérature, Lorsque le matériau semi-conducteur ne présente aucun défauts chimique

4



Chapitre | GENERALITES

(impuretés) et physique (imperfection structurale), on dit que le semi-conducteur est
intrinséque. donne un résumé global des semi-conducteurs intrinséques du point de vu

structure de bandes et distributions des charges [9].

1.3.1 Densité des porteurs

La densité des électrons dans la BC et celle des trous dans la BV sont données

respectivement [10].

p=n=n; (L1
n?=pn (1.2)

E
on a niZN¢ Ny exp(— = (1. 3)

B

E
on obtient n; = 4/N¢ Ny exp (— Kg,r) (1.4)
_ Ey-Ec

aveckg = la largeur de gap (L.L5)

p : La densité des trous
n : La densité des électrons.
N¢: appelé densité d’états électroniques dans la bande de conduction.

Ny : appelé densité d’états électroniques dans la bande de valence.

1.3.2 Niveau de Fermi (E)

On obtient la position du niveau de Fermi en écrivant que pour un semi-conducteur

intrinséque les densités des électrons et des trous sont égales (n=p) soit alors [10] .

Ec_ Eg;
n=N exp(~“&28) (16)
Ev_Eg;
p=Ny exp(2=) (1.7)
—_ksT Nv  Ec+Ev
Ep = 2= In ¥ + - (1.8)

Ce qui donne



Chapitre | GENERALITES

Ny min3
Nc - (mz) 2 (I 9)
Ep=nCtt? +2 KBTIn(Z—iC’ 32 (1.10)

= P
N
o+
T N | TR . SV
o

Figure 1:Position du niveau de Fermi intrinseque dans un monocristal parfait[10].

1.4 Semi-conducteur extrinseque (SCE)

Un semi-conducteur extrinséque est un semi-conducteur intrinseque dopé par des impuretés
spécifiques, tout en gardant le degré de pureté initial nettement supérieur au taux du dopage,
lui conférant des propriétés électriques adaptées aux applications électroniques (diodes,
transistors, etc...) et optoélectroniques (émetteurs et récepteurs de lumiere, etc...) [11].

Ce dernier est définit par la substitution d’atomes du cristal semi-conducteur par des
atomes contenant un nombre d’électrons de valence immédiatement supérieur ou inférieur.

Il existe deux types de dopage [12].

1.4.1 le dopage de type n

qui consiste a produire un exces d'électrons, qui sont négativement charges.

1.4.2 le dopage de type p

qui consiste a produire une carence en électrons, donc un exces de trous, considérés

comme positivement chargés.
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1.4.1.1 Semi-conducteur type n

Dans cette cas d’un atome de la colonne V, par exemple du phosphore. La couche externe
de cet atome comporte, a priori, 5 électrons, comme représenté( figure 1.2). Inclus dans le
réseau cristallin, cet atome va se retrouver avec 9 électrons sur sa couche externe. Dés que
I’énergie thermique sera suffisante, cet électron va quitter son orbite pour circuler dans le
cristal. il rejoint dans ce cas la bande de conduction du cristal. le noyau de 1’atome de
phosphore ayant une charge (due a ses protons) qui n’est plus compensée, cet atome va
s’ioniser positivement. Cet atome a ainsi un comportement dopant et puisqu’il a fourni un

électron au cristal (dans sa bande de conduction), on I’appelle atome donneur [10].
Notons que la charge totale du cristal reste nulle, le cristal étant globalement neutre [10].

Le nombre d’électrons devient trés supérieur au nombre de trous ou n >p donc les électrons

sont les porteurs majoritaires

n,, = Np (1.11)
Les trous sont les porteurs minoritaires

ppozN“—; (1.12)

Les dopants sont ionisés positivement [10].

Octet —

ome dopant —-
1isé positivemen

2Si 3Si g S

Figure 2: Dopage d’un monocristal de silicium par un atome de phosphore. L’électron
excédentaire autour de I’atome de phosphore, vis-a-vis de la situation la plus stable qu’est
I’octet, quitte I’atome pour rejoindre la bande de conduction et ioniser 1’atome positivement.
On constitue un dopage donneur de type n[10].
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1.4.2.1Semi-conducteur type p

Dans cette cas d’un atome de la colonne III, par exemple du bore. La couche externe de cet
atome comporte, a priori, 3 électrons, comme représenté (figure 1.3). Inclus dans le réseau
cristallin, cet atome va se retrouver avec 7 €lectrons sur sa couche externe. Dés que I’énergie
thermique sera suffisante, un électron de valence voisin va quitter son orbite pour venir créer
un octet autour de 1’atome de bore. Il crée dans ce cas une lacune dans la bande de valence du
cristal, ¢’est-a-dire qu’il crée un trou. Le noyau de 1’atome de bore ayant une charge due a ses
protons insuffisante, cet atome va s’ioniser négativement. Cet atome a ainsi un comporte et
dopant et puisqu’il a fourni un trou au cristal (dans sa bande de valence), on 1’appelle atome
accepteur, puisqu’il accepte un électron. Notons que la charge totale du cristal reste toujours
nulle, le cristal étant globalement neutre. [10]
le nombre de trous devient tres supérieur a celui des électrons ou p > n donc les trous sont les
porteurs majoritaires

Ppo=Na (L.13)

Les électrons sont les porteurs minoritaires

nj

npo—npo (1. 14)
Les dopants sont ionisés négativement [10]
fsi_ ®si ® s
Octet t ; 13
[ HNE
Atome dopant _ K
lonise negativement : L Si Si
trou libre --—-h".i":: @ ", .:o.:::::aj._

'
L]
-
-
-
-
-

Si Si g Si

Figure 3: Dopage d’un monocristal de silicium par un atome de bore. L’électron déficitaire
autour de I’atome de phosphore, vis-a-vis de la situation la plus stable qu’est 1’octet, sera
apporter par le réseau qui créera simultanément un trou. On constitue un dopage accepteur de

type p[10].
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1.5 puits quantique

1.5.1. Définition

Un puits quantique est une zone de I'espace dans laquelle le potentiel ressenti par une
particule quantique atteint un minimum. Il s'agit d'un puits de potentiel dont les petites
dimensions entrainent une différence entre les prédictions de la mécanique classique et celles

de la mécanique quantique [13, 14,15].

On forme un puits de potentiel par la superposition d’une fine couche de matériau semi-
conducteurs (quelques nanometres) de faible gap B entre deux barriere de matériaux semi-
conducteurs de plus grand gap A, Cela conduit & une discontinuité des bandes de valence et
de conduction a I’origine de la création d’un puits de potentiel aussi bien pour les trous que
pour les électrons. Une telle structure confine les porteurs dans la direction croissance. Les
états électroniques ne se situent plus ni au sommet de la bande de valence ni au minimum de
la bande de conduction mais sont quantifiés en niveaux d’énergie discrets discontinuité de
bande interdite a 1’interface puits-barriere dans les systéemes a puits quantiques le mouvement
de I’électron est libre dans le plane la couche mais n’est pas possible suivant la direction de

croissance. nous parlons ainsi d’une structure bidimensionnelle [16,17].

En raison de la faible largeur du puits, les niveaux d’énergie des porteurs sont quantifiés

suivant la direction de croissance.

1 V(z)
(a) (b) 17-
————— VO — i — — —
A
1 1l 1
L /B
1
z A
-L/2 0 +L /2 .
Z r4

Figure 4: (a) Puits quantique carré de largeur Lz et de hauteur VO ; (b) : Couche d'un matériau
semi-conducteur A possédant un gap inférieur a celui du materiau semi-conducteur B.
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barriéres -
puits

niveaux

quantifiés <

Figure 5: Schéma d’une structure de puits quantique.

1.5.2 Simple puits Quantique« SQW »

Un simple puits quantique est forme par une couche (quelque nm) d’un matériaux Semi-
conducteur de faible gap entourée par un matériau de plus grand gap. La différence de gap Eg
est distribuée entre les bandes de conduction et de valent ce suivant la différence des affinités

électroniques des semi-conducteurs 1 et semi-conducteur 2.

Dans le simple puits quantique il y a trois paramétres principaux qui peuvent modifier
I’énergie de confinement sont : la largeur de puits Lz, I’énergie de la bande de conduction
AEc et I’énergie de la bande de valence AEv. On peut modifier AEc et AEv par la composition

d’alliage.

Selon la nature de la discontinuité de la bande interdite a I’interface puits barriére, trois

types de puits quantiques existent [16].

10



Chapitre | GENERALITES

AEC
— Yo
E
o2 =
AEv
Lz
—P,|

Figure 6:Modélisation Simple puits Quantique.

1.5.2.a Puits quantique de type |
Les électrons et les trous sont confines dans le méme matériau constituant le puits.

L’énergie du photon dépend des énergies de confinement des porteurs et du gap du matériau

puits [18].
o ' =
SC2 sC1 S5C2 BC
21
v
h111
BV

Figure 7: Simple Puits quantique type I.

1.5.2.b Puits quantique de type II
Les porteurs sont confinés dans deux matériaux adjacents. Dans ce cas 1’énergie du photon

est fonction des énergies de confinement des porteurs mais aussi des gaps des deux matériaux

formant I’hétéro structuré [18].

11
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SC2 5C1 g2
—_— —— BC

BV
]J.hl ]lhl

Figure 8: Simple Puits quantique type II.

1.5.2.c Puits quantique de type 111

Cas particulier de type 1l dans lequel le bas de la bande de conduction se trouve en dessous
du haut de la bande de valence. La longueur d’onde d’émission ne dépende que des énergies

de confinement des électrons et des trous, donc des épaisseurs des couches [18].
sC2 sCl1 SC2

] —— BC

€1

BV

E hh;

Figure 9: Simple Puits quantique type IlI.

1.5.3 Double puits quantiques « DQW »

La structure puits quantique couples est un couplage de deux simple puits quantiques [18].

12
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AE.

+—— [, —»e+ [ +4— 1|, —P»

BV AE4 I ]

Figure 10: Puits quantiques couplés.

Si I’épaisseur L2 du semi-conducteur 2 est grande par rapport a longueur d’onde de Broglie,
les fonctions d’onde associées a chacun des puits, les deux puits sont alors sa dépend dans. Si

L2 est faible, les états électroniques du puits 1 et du puits 2 sont couples par effet tunnel.

1.5.4 Multi puits quantiques « MQW »

La structure a multi puits quantiques est une série des semi-conducteurs qui sont obtenus
par la croissance épitaxie des couches fines des matériaux ayant un paramétre de maille voisin

mais une énergie de bande interdite différentes sur un substrat [19] (voir la Figure 1.11).

sC1 sC2 sC1 SC2 SC1 sc2 5C1

Bv [ — —

Figure 11: Structure a multi puits quantiques.
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1.6 Super réseaux

|.6.1Historique des super réseaux

Les premiers travaux portant sur des couches empilées artificiellement furent produits par
DuMond et Yutz (1940) .sur des matériaux métalliques dans le but de produire des structures
en couches pour réaliser des réseaux de diffraction des rayons X [20]. Dans le cadre du
transport électronique, 1’idée d’une structure a basse dimension a été initialement proposée
par L. Esaki et al. en 1970 [21] .En juxtaposant deux matériaux semi-conducteurs différents,
les discontinuités aux bords des bandes ont permis 1’apparition d’états quasi-liés de nature
quantique, confinés a I’interface. L’exploitation de ces niveaux d’énergie a suscité un intérét
immense dans la transmission électronique. Depuis I’avénement de la structure double
barriére, les propriétés de transmission dans de tels dispositifs électroniques se sont retrouvees
nettement améliorées. Les avancées dans les techniques de dépdt ont ensuite permis le
développement de matériaux artificiellement empilés présentant des propriétés physiques

différentes des matériaux homogenes de départ.

1.6.2 Définition d'un super réseau (SR)

Un super réseau (SR) est un empilement de couches ultrafines de semi-conducteur
(quelques dizaines d’Angstrom d’épaisseurs) alternées périodiquement suivant I’axe de
croissance (figure 1.8). L’idée d’une structure de basse dimension a été proposée pour la
premiére fois en 1969 par Esaki et al. [22]. Son avantage est de présenter une discontinuité de
bords de faible gap joue le role d’un puits de potentiel pour les électrons et 1’autre a grand
gap d’une barriére. Ainsi un profil de potentiel périodique résultant d’une succession de puits
et de barriéres est obtenu. la période d [23] du potentiel permet de faire la différence entre un
puits quantique, qui présente des états isolés, et un SR, ou se forme une structure de mini

bandes. L ordre de grandeur généralement admis est 200A.

14
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Energy
L
&

AlGaAs GaAs

0

X

Figure 12: Super réseau AlGaAs/GaAs a puits et a barriéeres rectangulaire [24].

1.6.3 Classes des super réseaux

L’¢tude des diagrammes de bande de quelques systémes a montré que les SR peuvent étre

classés en trois types [25].

1.6.3.a Super réseau de type |

Dans ce type de SR les électrons et les trous sont confinés, respectivement, dans la bande de
conduction et de valence de la méme couche. C’est dii au fait que les gaps des matériaux

constituant le SR sont directs.

1.6.4.b Super réseau de type Il

Dans ce genre de SR, I’extrema des BV et BC sont spatialement séparés, (le gap dans ce cas
d’au moins d’un des semi-conducteur est indirect). Les électrons et les trous sont confinés

dans deux matériaux semi-conducteurs adjacents (Figure 1.13).

E. Ec
AE AE
Iﬁﬁc | .I . .I ¢
A B I A A LB A AL B A
] i E
AE AE v
AEy Ev I v £, I v
e _
-'--\.\/.--'-
(a) (b)

Figure 13: super réseau (a) de type I, (b) de type 11 [26].
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1.6.5.c Super réseau de type Il

La différence des bords de bande est négative, permet I’ouverture d’une fenétre dans le SR

[27].il est appelé aussi SR a gap casseé (Brocken gap).

AE, 1 1&&,:

AEy I AEy

(a) (b)

Figure 14: super réseau (a) a gap nul, (b) a ouverture de fenétre (Broken gap).

1.7 Généralité Moment dipolaire électrique

Le moment dipolaire électrique caractérise la distribution de charges dans une molécule.

La connaissance de cette distribution est fondamentale pour comprendre les propriétés
¢lectroniques de la molécule, sa géométrie, les interactions avec d’autres particules...

Cette grandeur physique peut également permettre d’obtenir des informations sur la
dynamique et...).

1.7.1Définition Moment dipolaire électrique

Un dipble électrique est un systeme de deux charges ponctuelles de méme valeur mais de
signes opposés, se parées par distance X .

L’importance de ce dipole est mesurée par son
Moment dipolaire p défini par :
P=qx

x =< x >=["|p(x)|*x dx

1.8 Conclusion

Nous avons rappelé les semi-conducteurs .Nous allons définir les puits quantique et les
super réseaux.
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Chapite 11

Solution de I’équation de Schrodinger

11.1 Introduction

Dans ce chapitre, nous présenterons les solutions de 1’équation de Schrodinger dans les
puits quantiques sans et sous un champ électrique uniforme.
I1.2 ’équation de Schrodinger indépendant de temps

L’équation de Schrodinger est une équation différentielle partielle qui décrit comment
I’état quantique d’un systéme physique a changé au fil du temps. elle a été formulée par le la
fin de 1925 et publiée en 1926 .cette équation décrit les états des systémes quantique

dépendants du tempsde la fonction d’onde y d’un systéme physique [28].

Elle prend la forme suivante :

oy
ih=!=Hy (I1.1)

- APV v (O=E Y (¥) (112)
Avec :

H : est I’opérateur Hamiltonien (associé 1’énergie totale) du systéme considéré donné par :

Ht) =T+ V(1) (1.3)
A C’est le Laplacien.
m* La masse effective
E L’énergie totale de 1’¢électron

¥ La fonction d’onde

h :% Avec h constante de Planck

17
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11.3 Méthode de calcul les énergies dans les puits quantiques

Pour résoudre I'équation de Schrddinger dans de nombreux états de calculs physiques, il
existe plusieurs méthodes pour calculer les états et les fonctions d'onde liés dans les gammes

d'énergies des structures hétérogenes.

On peut classer les méthodes de calculs qui peuvent étre numériques, comme les méthodes

des différences finies, schooting ...

Elle peut étre semi-analytiqgue comme méthode de matrice de transfert.

11.3.1 méthode de matrice de transfer

La méthode de la matrice de transfert (MMT) [29] est utilisée pour déterminer les
amplitudes des fonctions enveloppes dans une structure super-réseau. Cette méthode a été
présentée par S.L Chuang et consiste a propager la fonction d’onde a travers chacune des
couches de I’hétéro structure [30]. le formalisme de la matrice de transfert est un outil
mathématique traduisant 1’évolution spatiale de la fonction d’onde et sa dérivée [30] pondérée
par la masse effective [31] a travers deux points distincts a et b d’un diffuseur de potentiel

V(x) par ’intermédiaire d’une matrice (Mab) de dimension (2x2).

Y(a) Y(b)
mj my
Définissant la fonction d’onde dans chaque région n par :
Pp(x) = Apel™ + B e K (11.5)

Les coefficients An, Bn peuvent étre reliés par une fonction My aux coefficients d’entrée et de
sortie a I’émetteur Ag et Bo [32].

(8) =M (22) (16)

On peut définir la relation reliant les amplitudes (A, ,B,) et (A, ,Bon) par la matrice de

transfert totale comme sulit :

A A
BO] = M;M,M; ... ... Myn_1 Moy BZN] (11.7)
0 2N

(oo} = loin} )
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La matrice de transfert totale M est donnée par :

M = M;M,M; .......Man_ Moy = [0 M; (11.9)

Donc, on peut calculer le coefficient de transmission dans une structure donnée.

11.3.2. Méthode de tir (Schooting méthode)

Comme point de départ, considérez une forme générale, mais simple (masse constante)

pour I’équation de Schrodinger indépendante du temps, dont les solutions numeériques [33]

~ 2TV 4y = E(x) (11.10)

2m*  0x2

Ou le potentiel unidimensionnel restera indéfini V(x) et {(x) est la fonction d'onde d’une

particule de masse effective m*. L’équation (I1.10) peut étre écrite comme suit.

— 2T 4 [v(x) — E]Y(x) = 0 (1.11)

2m*  9x2

Le probleme est maintenant de trouver une méthode numérique pour la résolution des
valeurs propres d'énergie E et des fonctions propres y(x) pour n’importe quel V(x). le premier

dérivé de toute fonction est défini Comme :[33]

ma-& (11.12)

A;ao& T dx
Il convient au but ici de conserver la forme approximative, ¢’est-a-dire :

df A f(x+6%)—f(x—6x)
dx  Ax 28x (11.13)

En utilisant les formes de différence finie dans 1’équation (I1.13) pour les premiers dérivés,

puis:

dzf - f (x+28x)—2f(x)+f(x—26x)
L 2 (11.14)
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*. f(x + 5x)

Af

= f(x — 5x)
Fas

%—.

Figure 15: Le premier dérivé d’une fonction.

Comme 6&x est une longueur, encore, indéfini petit pas le long de I’axe x, et comme il
seulement apparait dans 1’équation (I.14) avec le facteur 2, puis cette représentation de
différence finie du deuxieme dérivé peut étre simplifié légérement en remplacant 6x pour 28x,
c’est-a-dire

d*f  f (x+ 8x)—2f(x)+f(x— 8x)
dxz (8%)2

(11.15)

Utilisation de cette forme pour le deuxiéme dérivé dans I’équation originale de Schrodinger et
prendre la longueur de pas & x comme suffisamment petit que 1’approximation est bonne,

c’est-a-dire la baisse le 'en faveur de ", alors:

=h? [¢(X+6x)—i2JX()x2)+llJ(X—8x)] + V() — EJY(x) = 0 (11.16)

2m*

Apres petite simplification on obtient alors :

Px+6x) — 2¢(x) + Y(x — 6x) = ZTT(SX)Z[V(X) — EJy(x) (1.17)

qui peut enfin étre écrit comme:

W(x + 8%) = [Zhl (6x)2(V(x) — E) + 2] W) — W(x — 6) (11.18)

En utilisant deux valeurs connues de la fonction d’onde J(x — 6x) et vous Y(x + 6x) , une
troisiéme valeur, c.-a-d. (x + 6x) , peut étre prédit. En utilisant ce nouveau point y(x + 6x)
avec Y(x + 8x) et en faisant la transformationx + 8x — x, un quatriéme point, Y (x + 26x),
peut étre calculé, et ainsi de suite. Par conséquent, la fonction d’onde compléte peut étre
déduite pour toute énergie particuliére. Les solutions pour les Etats fixes ont des fonctions

d’ondes qui respecter les conditions de limite standard, alors :
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P(x) > 0et %q;(x) — 0 pour x > too (1.19)

Les deux premiéres valeurs de la fonction d’onde nécessaires pour démarrer la procédure
peut étre déduit en utilisant des arguments simples de symétrie, a savoir que si le potentiel
V(x) est symétrique, alors les Eigen states doivent étre symeétriques (méme parité) ou
antisymétriques (parité impaire). Si I’état d’intérét a une parité étrange, par exemple le
premier état excité d’un puits quantique symétrique, comme illustré dans (Figer I1.1),puis la
fonction d’onde a la centre du puits (appelez ceci I’origine x 0 pour ’instant) doit étre nul.
Conséquence un petit déplacement le long de la direction de croissance (x-) doit produire une
valeur limitée pour le fonction d’onde. L’ampleur réelle n’est pas pertinente puisque les
I’équation linéaire de Schrodinger est inchangée si la fonction d’onde est numéro donné. Dans

ce cas, les conditions de départ suivantes pourraient donc étre choisies:(0) = 0, P(6x) = 1.

La valeur de E correspondant a un état stationnaire, alors Pour calculer I’énergie des états en
effectuant la transformation E + 6E — E, si la fonction d’onde vérifie la condition {(x) —» 0

pour x = +oo on dit que 1’énergie E est une valeur propre de I’équation de Schrodinger.

11.3.3 méthode des différences finies

La méthode des différences finies est une technique courante de recherche de solutions
approchées d’équations aux dérivées partielles qui consiste a résoudre un systéme de relations
(schéma numérique) liant les valeurs des fonctions inconnues en certains points suffisamment
proches les uns des autres. la méthode des différences finies consiste a remplacer les dérivées
dans les équations de physique aux problémes discrétisés au moyen des développements de
Taylor. Il s'agit d'une des plus anciennes techniques numériques de résolution des équations

différentielles ou aux dérivées partielles décrite par Euler [34] et commentée par Ames [35].

I1.4 Résolution de I’équation de Schrodinger dans un puits

quantique en absence d’un champ électrique extérieur

Un puits quantique simple formé par deux semi-conducteurs a gap différence avec le
repéré est la direction OX (voire la Figer (I1.2)). Et I’énergie potentielle V(X) est donnée

par :

0,<x<x4q
Vo, Xx <Xy OUX>Xq

v(x) = {

Tapez une équation ici.
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Vix)

Vo

Figure 16: un puits quantique simple.
La méthode des différences finies consiste a remplacer les dérivées dans les équations de la

Physique aux problémes discrétisés au moyen des développements de Taylor.

f(x + Ax) = f(x) + Axf'(x) + -+ —= (AX) fM(x) + ((Axil)' fO+DF(S) (11.20)
De méme :
’ (AX)Z "
f(x — Ax) = f(x) — Axf'(x) + Tf x) + - (1.22)

De ces deux relations, on peut déduire trois approximations pour f'(x) :

f(X+AX) —f(x%)

f'(x) = + 0(Ax) Décentrée avant (1.22)
f'(x) = M + 0(Ax) Décentrée arriere (11.23)
f'(x) = ot a0 T8 4 0(Ax?) Dérivée centrée (11.24)

2Ax

Et une approximation pour la dérivée seconde:

f(x+Ax)+f(x—Ax)—2f(x)

2
o + 0(Ax) (11.25)

f”(X) —
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OU 0 (Ax) et 0 (Ax?) sont les termes d'erreurs.

En utilisant les formes de différences finies dans I'équation (11.25) pour les premiéres
dérivées, et En utilisant cette forme pour la seconde dérivée dans I'équation de Schrddinger
originale et en prenant la longueur de pas L comme suffisamment petite pour que

I'approximation soit bonne, alors:

—h? [¢(x+8x)—2((lsbx()x2)+lb(x—8>()] +[V(x) —E]y(x) = 0 (11.26)

2m*

Par développement on obtient :

R Wxit8x) | A% W(x) R P(xi+Ex) _
o oy T m ez T VoW — oA = Ed(x) (11.27)
On pos que :
— hz _ flz _ hZ
a=— Zm*SXiZ y b - 2m*8xi2 + VO (Xl) y c= 2m*5X12

Les équations obtenues pour i allant de 0 a N peuvent alors se mettre sous la forme
matricielle.

RSV AN

" o |=g| (11.28)
aN-1 bn-1 bn-1 | | Un-g Un-1
by by Uy UN

On trouve donc un systéme d’équations du type AX=BX, ou A est une matrice tri
diagonale, sa résolution fournira I’énergie E et la fonction d’onde.

Pour I'équation de Schrodinger (11.10) (cas des electrons dans la bande de conduction)
discrétisé sur un maillage uniforme est comme suit :

X=X X + AX = Xj41 X-AX = X;_q

ona:

1 1 1

m(xiz;) M) M(Xit1,2)

(11.29)
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AVec :

A(X) E lx = x> = [A() Z] (11.30)
Donc on peut écrire :

A(Xi+1)+A(Xi) A(Xi_1)+A(Xi) A(Xi+1)+2A(Xi) +A(Xi_1)

raxy i) + = g(xid) — DL g(x)  (11.31)
Avec :
-1 _ oy
A(X) T mx) et g(X) T ox (“.32)
Et
—h2 (1 YW\ | —h? 9 [ 1\ v
T(m x? %7&(@)& (11.33)

Donc on trouve :

n? 9
— = (5558 + VEOWE) = By (11.34)
1,1
_h m(xj41) m(xg m(x;4q m(x;) m(xj_q
2 [—( T )] Pxien) + [ ( st o )> + vo(xi)] W(x) -
1
7% |m(x m(xj_4
- [(;Tﬂ()l W(xi-1)= EP(x;) (11.35)
On obtient :
h? 1 h2 1 1
R [m(x1+1/2)(AX1)2] bt [_ (m(x,+1/2)(AXI)2 + m(Xi—l/z)(AX1)2> Vo (Xi)] W) -
hZ
[m(xl 1/2)(AX1)2] b(xi) = Ewlx) (11.36)
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bande de conduction : Ec

w(x;)

\J

:‘-4..
At
w
l{—-
ko
Ly
Lo
=
)
Z

Figure 17: Fonction d'onde du premier niveau d'énergie dans une structure a deux puits
quantiques; la fonction d'onde est en trait plein, la bande de conduction est en tirets[36].

On pose :
__ 1 _ fl_z 1 1 -
nET m(Xit1/2)(AXD? bL=3 (m(xi+1/z)(Axl)2 + m(Xi_l/z)(AXI)Z) FVo(xi)
h? 1
C1:— —_

2 m(Xj-1/2)(AX)?

Les équations obtenues pour i allant de 1a N-1 peuvent alors se mettre sous la forme
matricielle.

/bl C]_ \ ll-’l qu
a; b, C2 L|J.2 11{2

I =E

. . : : (11.37)
dN-—2 bN—Z bN—Z/ lIJN—Z/ lIJN—Z/
bN—l bN—l lI"N—l lIJN—l

On trouve donc un systeme d’équations du type AX=BX, ou A est une matrice tri diagonale,

sa résolution fournira I’énergie E et la fonction d’onde .

I1.5 Résolution de I’équation de Schrodinger dans puits quantique

en présente d’un champ électrique

En présence d’un champ ¢électrique F , chaque €lectron possédante un charge électrique —€
et soumis a la force (-ef') ,nous considérons une structure composée d’une barriére de semi-
conducteurs , en appliquant ce champ électrique extérieur F dans de la région (voir la figure
11.4).
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(=)

x0 x1

Figure 18 : structure a barriere avec un champ électrique extérieur

L’équation de Schrodinger indépendante du temps, s’ écrit :

2 ) Ly (%) = EY(x) (11.38)

2me 0x2

Alor :
A% [W(xi+8x;) -2 (xp) +P(x;—5x;)
‘m[w - (gjxsz aa ] + (Vo — e (x)DEY(x)) (11.39)
h? Pxi+8x) h*P(xi) 2 (x;)_
e o2 s (Vo — eD )W (x5 mos=Ew (i) (11.40)
On psoque :
_ h-z _ flz _ hz
a=- 2m*8x? '’ - 2m*8x? Hvo—eD(x) , ¢ ——m

Les équations obtenues pour i allant de 1 a N-1 peuvent alors se mettre sous la forme

matricielle.
Uy Uy
U, U,
: =F : (11.42)
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On trouve donc un systéme d’équations du type AX=BX, ou A est une matrice tri diagonale,
sa résolution fournira I’énergie E et la fonction d’onde .

Alor :
_h_z D EEEEEE— ] lIJ(X +1) + [ ( 1 + 1 )+(U0 _ ef(x) lIJ(X) -
m(x1+1/2)(AX1)2 ! m(xl+1/2)(AX1)2 m(xi_l/z)(AXI)z l i
hZ
m(Xj— 1/2)(AXI)2] b (Xl 1) =E llJ(Xl) (1.42)
- _w(__ 1 1 Cehie
T T e (m(xi+1/2)(AXI)2 * m(Xi—l/Z)(AXI)2> (Vo —eN(x)

_ n? 1

2 m(xj—1/2)(AX1)?

11.6 Solutions self-consiste Schrodinger et Equations de Poisson

Nous présentons un modele auto-coherent qui permet la résolution des équations couplées de
Poisson Schrodinger. Cette approche est justifiée par plusieurs résultats présentés dans [37-
38-39]. Pour la résolution de I’équation de Schrdédinger, il faut connait le potentiel
¢lectrostatique [ V(x) ] ; et pour résoudre de 1’équation de Poisson, il faut connait les
concentration des porteurs ou la densité de charge [ p(x) ]. Il y a donc auto cohérence entre
les résolutions de 1’équation de Poisson 2D, et I’équation de Schrédinger 1D. On peut illustrer

le systéme auto cohérent par le systéme suivant (chaque tranche x) [40].

L’équation de Schrodinger est couplée avec 1’équation de Poisson, qui cette derniere elle nous

donne le potentiel électrostatique :

M2 W0 L i) (x) = BP(X) (11.43)

2m*  0x2

L'équation de Poisson unidimensionnelle s’ écrit comme suit:

2 (g0 <) o) = — Arotnl (11.44)

€0
€s(x) : la constante diélectrique &4(x) = g4&:(X)
€y: lapermittivite du vide ,&.(x): lapermittivite du milieu
@(x):le potentiel électrostatique
Np(x):1a concentration du donneur ionisé

n(x):la distribution de la densité électronique

q :charge électronique e=+1.610"1¢

27



Chapitre [~ Solution de I’équation de Schrodinger

Pour trouver la distribution d'électrons dans la bande de conduction, on peut mettre
I'énergie potentielle V est égal a I'énergie de décalage de la bande de conduction AE. Dans

un puits quantum I'énergie potentielle V est liée au potentiel électrostatique @(x) comme suit
V = AE.- q@(x) (11.45)

La fonction d'onde y(x) dans I’équation de Schrodinger et la densité électronique n(x)

dans I’équation de poisson sont liées par la relation suivante :

n= S, v di(x) (11.46)
m : le nombre d’état liés
ng: L’occupation électrique pour chaque état

La concentration d’électrique pour chaque état peut exprimer par :

my = = [ —=gp dE (11.47)

Th?
1+e KBT

Apres que la simplification d’équation

On obtient :

22T In {1+ exp (%)] (11.48)

ng =

Ep:1'énergie du niveau Fermi
Ek: ’énergie propre

J
Kp: 1.38 10723 =
B K

T : température

Nous utilisons une procédure d'itération pour obtenir une cohérence solutions pour
I’équation de Schrodinger. On Commence avec un potentiel d’essai  v(x) , les fonctions
d'onde, et leurs énergies propres correspondantsEx sont utilisées pour calculer la distribution
de densité électronique n(x) , et la concentration de donneurNp, peut étre utilisée pour calculer
@(x)dans 1’équation (I1.44). La nouvelle énergie potentielle v(x) est obtenue a partir de
I'équation (11.43). L'itération sera donne les solutions finales auto-cohérentes (self-consiste)
pour v(X) et n(x)qui satisfont certains critéres d'erreur. Plus de détails sur la méthode de calcul

peuvent étre trouves dans la référence [41].
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11.7 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons étudié les solution de I’équation de Schrddinger pour
structures des puits quantiques et dans présence et absence le champ électrique extérieur.
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Chapitre 111

Résultats et Discutions

111.1 Introduction

Dans la physique des matériaux plusieurs d’efforts ont utilisé pour d’obtenir des bons et
des meilleurs résultats pour la compréhension du comportement des matériaux. Et pour cela,
la simulation joue un grand réle et important dans les “études des propriétés physiques des
matériaux, son intérét est de minimiser les d”dépenses des expériences couteuses, dangereuses
ou méme inaccessibles au laboratoire, et elle permet aussi de modéliser les phénoménes

difficiles ou impossibles a réaliser experimentalement.

111.2 L’effet du champ électrique et la nature de structure

Nous avons résolu numériqguement I'équation de Schrodinger par la méthode de tir
(shooting methode) pour déterminer les niveaux d’énergies et les fonctions d’ondes
correspondantes dans un semi-conducteur de puits quantiques a GaAs / AlxGai.x As potentiel
de confinement fini. En suite dans ce travail on calcule les éléments dipolaire de quelques
structure & puits quantique a base de GaAs / AlxGaix As, tel que ces structures ont publiées

dans les références [42,43] .
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Figure 19: Schéma de bande d'une structure a puits quantique parabolique

Fig. 19. représente la structure et le profil de la bande de conduction , et comme indique les
énergies de confinement de I'état fondamental et ceux de premier état et de deuxiéme état
excités et ses fonctions d’onde correspondent sur la direction positive de croissance dans un
puits quantiqgue de forme parabolique de parameétres suivants : barriéres de la largeur
Lp=365A et puits de la largeur Lw=99A ,my=0.067mo , My=0.1002mo et vp=299,28mev
(vb=0.6 .1,247x, x=0,4) tel que les paramétres de calcule et les dimensions de structure sont
publiés in réf[42] et la méthode utilisée dans ses calculs est la méthode de la différence finie ,
et comme mentionner ici que ses fonctions d’onde sont les carrés qui representent la
probabilité de présence des électrons. ce chevauchement entre les fonctions d’onde augmente

I’¢lément de matrice dipolaire.
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Figure 20: Schéma de bande d'une structure a puits quantique parabolique.

Fig. 20. Représente la méme structure de fig.1. Mais sous un champ électrique d’intensité de
25KV/cm, dans ce cas le potentiel de la bande de conduction est incliné et sa pente est (eF), et

’allure des fonctions d’onde sont modifiée aussi.
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Figure 21: Schéma de bande d'une structure a puits quantique parabolique.

La méme chose pour la fig.21. mais la structure sous un champ électrique d’intensité de
50KV/em. L’influence de champ électrique est sous la forme eF(Lp-z). dans les figures en
bas nous avons calculé les niveaux énergétiques et les fonctions d’onde correspondent par la
méthode de tir (shooting méthode), et comme nous avons calculé  les éléments de matrice
dipolaire des transitions possibles qui sont D,,, D,5 et D, correspendent des transitions 1-2,

2-3 et 1-3 respectivement.
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Figure 22: Schéma de bande d'une structure a puits quantique.

Fig. 22. représente la structure et le profil de la bande de conduction , et comme indique les
énergies de confinement de I'état fondamental et ceux de premier état et de deuxieme état
excités et ses fonctions d’onde correspondent sur la direction positive de croissance dans un
puits quantique a les paramétres suivants : barriéres de la largeur Li= Ls3=365A , Lr2=365A
et puits de la largeur Lu=99A ,m=0.067mo, m,=0.1002mo et v,=299,28mev (vs=0.6 .1,247X,
x=0,4) tel que les parametres de calcule et les dimensions de structure sont publiés in réf [42]
et la méthode utilisée dans ses calculs est la méthode de la différence finie, et comme
mentionner ici que ses fonctions d’onde sont les carrés qui représentent la probabilité de
présence.
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Figure 23: Schéma de bande d'une structure a puits quantique.

La fig.23. Représente la méme structure de la fig.22. Mais cette fois la structure est sous un
champ électrique de I'intensité de 25K V/cm. Dans les figures en bas nous avons calculé les

éléments de matrice dipolaire qui sont exprimés en (CA).
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Figure 24: Schema de bande d'une structure a puits quantique.

a) Publié in reférence [43] avec model de non parabolicité, b) notre travail avec model de
parabolicité
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Fig. 24. représente la structure et le profil de la bande de conduction , et comme indique les
énergies de confinement de I'état fondamental et ceux de premier état et de deuxiéme état
excités et ses fonctions d’onde correspondent sur la direction positive de croissance dans un
puits quantique des parameétres suivants : barriéres de la largeur Lni= Ls2=200A et puits de la
largeurs Lw1=101A , Lw=149A avec (Lwi+ Lwe=250A ) , mw1=0.067mo , mp=
mMp2=0.08692mo et Vp1=Vvr2=194,5mev, vw2=113,48meV, mw>=0.07862mo, Sachant que le
schéma en haut est publié en réf[43] tel que les résultats obtenus est calculés par (shooting
méthode) méthode de tir dans le model de non parabolicité (la masse effective dépende de
I’énergie) et dans le schéma bas le calcul fait par la méme méthode (shooting) mais dans le
model de parabolicité et les résultats sont regroupés dans les tableaux 3 et 4 respectivement

avec une comparaison.

A partir des résultats cités dans les tableaux Tableau 3. et le Tableau 4. On remarque
clairement que lorsque les énergies de séparation entre les états Ejj augments que 1’élément de

matrice dipolaire diminue également.

Niveau 1 2 3 4

Energie (MeV) | 26.51 98.63 130.59 168.93

Table 3 Niveaux énergiques calculés dans le model de parabolicité de la structure de la
fig.24.

transition | Eij(MeV) model de | Zij(A) model de non | Ejj(MeV) model | Zij(A) model de
non parabolicité [43] | parabolicité [43] de parabolicité | parabolicité

E1 69,06 28,0844 72,12 27,3507

Eis 103,06 0.993 104,08 3,7737

E14 138,21 2,1397 142,21 1,4259

Eas 34,00 33,9716 31,96 31,7480

E24 69,15 25,0276 70,30 21,6891

Eas 35,15 48,0417 38,34 44,7248

Table 4 : Représente les energies de séparation et éléement de matrice dipolaire par le model
de non parabolicite [43] et le model de parabolicité.
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111.3 Conclusion

Dans ce travail, la méthode utilisée dans les calculs actuels bases sur le formalisme de la
solution de 1’équation de Schrddinger par la méthode de Tire, Il a déja été donné ailleurs, la
solution de I'équation de Schrddinger pour la structure a puits quantiques sous 1’application du

champ électrique pour déterminer 1’élément de matrice dipolaire. Une trés bonne validation

est obtenue.
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Conclusion générale

Dans notre modeste recherche, nous avons élaboré le theme intitulé: calcul numérique des
¢léments de la matrice du moment dipolaire d’un super réscau a base de (AlxGai-xAs /GaAs).
Nous avons calculé un parametre tres important décrivant les propriétés optiques des
matériaux. Ce paramétre est 1’élément de matrice de moment dipolaire. Nous avons aussi
étudié I’hétéro structuré dites super réseaux (SR).

Aprés avoir résolu théoriquement I’équation de Schrédinger dans les puits quantiques par
différents méthodes. Nous avons utilisé le programme Fortran afin de résoudre
numeriquement I'équation de Schrodinger par la méthode shooting. Ce travail nous a permis
de déterminer les valeurs d’énergies et les fonctions d’ondes correspondantes dans une
structure a puits quantique ainsi que le moment dipolaire électrique de quelques structure a
puits quantique carré et parabolique a base de GaAs / AlxGai-xAs. Nos résultats sont

comparés avec d’autres résultats publiés.
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