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Résumé :

Dans ce travail, nous avons proposé une méthode de détermination de 1’énergie de confinement et des états
quantiques pour une photopile & puits quantique avec le couple de matériaux binaires (InAs/GaAs) dont la zone

N

N

de charge d’espace est assimilée a puits de potentiel. La résolution de 1’équation de Schrodinger, a une
dimension pour les états stationnaires, a permis de déterminer les niveaux d’énergie pour les deux composes
binaires et de tracer les fonctions d’onde des premiers €tats quantiques.
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1. Introduction

La recherche dans le domaine photovoltaique est
motivée principalement par [’amélioration du
rendement de conversion énergétique et par la
réduction du cout de la réalisation [1]. Méme si le
silicium reste le matériau de base le plus largement
utilis€é dans le secteur des semiconducteurs. On
constate 1’émergence rapide de nouveaux marchés
demandant des matériaux spécifiques. Le besoin de
nouveaux composants pour les hyperfréquences et
I’optoélectronique a poussé le développement des
matériaux III-V dont les propriétés de transport
électronique et les propriétés optiques ne sont pas
accessibles au silicium. L’intensification des
recherches sur les matériaux semiconducteurs III-V a
permis de recenser des couples de matériaux
susceptibles de constituer des hétérojonctions
présentant des interfaces de qualité tout a fait
acceptable. Certaines hétérojonctions accumulent de
nombreux avantages comme la largeur de bande
interdite relativement importante qui autorise un
fonctionnement a haute température, une mobilité
électronique élevée qui permet d’atteindre de bonnes

performances, des mailles cristallines assez proche qui
minimisent les recombinaisons parasites. Ainsi les
cellules d’épaisseurs faibles obtenues avec les
hétérojonctions ont des atouts réels pour améliorer le
rendement des cellules solaires [2,3]. Dans cette
optique, différentes structures sont successivement
apparues, parmi lesquelles on trouve les cellules
solaires a puits quantique [4,5].

Notre contribution dans ce travail consiste a déterminer
I’énergie de confinement et les états quantiques dans le
cas d’une photopile a puits quantique avec une
hétérojonction formée par le couple de matériaux
binaires (InAs/GaAs) dont la zone de charge d’espace
est assimilée a un puits de potentiel.

2. Etude théorique

Dans ce modele d’étude, la photopile quantique est de
type n-p, elle est éclairée par sa face avant (par
I’émetteur GaAs) d’une lumiere monochromatique. La
figure 1 présente la structure de la photopile suivant le
modele considéré.
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Figure 1 : Structure de la photopile quantique
monofaciale de type n-p

2.1. Puits quantique carre fini

La zone de charge d’espace de la structure est assimilée
a un puits de potentiel représenté a la figure 2. Il
présente trois zones que sont : zone 1, zone 2, et la

zone 3. [6,7]
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Figure 2 : Puits de potentiel carre symétrique fini

On a un puits de potentiel de profondeur finie et qui est
délimité par x_e et x_j dont le milieu du puits
correspond a I’origine des abscisses. Le potentiel est
défini par:

hl .
Vi) =—V, Si x, <x<x
Vix)=0 Si 1< xg el x>

2.2. Résolution de I’équation de Schrodinger

Les états quantiques et les niveaux d’énergie sont
déterminés a partir de la résolution de I’équation de
Schrodinger.

L’équation de Schrodinger, a une dimension pour des
états stationnaires, est donnée par la relation suivantes
[8.9,10]:

7% d2e(x)
rm dr2

+V(x)p(x) = Ep(x) (1)

h P
Ou h = est la constante de Planck réduite ou

constante de Dirac

Les états quantiques du systeme sont décrits par les
fonctions d’onde ¢@(x) solution de 1’équation
indépendante du temps.

e Danslazonel
La masse considérée est la masse effective de la
particule dans les barricres GaAs qui sera mjet le
potentiel est égal a la profondeur du puit, soit
V(x) =V, = 0. L’équation s’écrit :

dapix) | ZmyE PR ~
e 0 (x) =0 @)

dxZ hZ

2my E
Avec ky=ks3= 'ﬁ—; avec ky et k; les vecteurs

d’onde dans la barriere

e Dans la zone 2
A Tlintérieur du puits, la particule est soumise a un
potentiel V(x) = -V, et I’énergic est uniquement
cinétique. La masse est égale a la masse effective de la
particule dans le InAs, note m, . L’équation de
Schrodinger s’écrit :

d2gy(x) + ZmgE
dx? h2

Eten posant k, = %(E +Vo) ko= N 2}:;3

Pour résoudre 1’équation c’est-a-dire trouver la
fonction d’onde permet d’utiliser les méthodes de
résolutions classiques des équations différentielles dont
la solution est :

(E+ V)2 (x) =0 3)

@1(x) = A;e** + Bje™1*

@y (x) = Aye®2¥ + Bye~ k2 “

@3(x) = AzeFe¥ + By kax
Apres avoir obtenue les solutions des équations avec
des constantes indéterminées que sont : A4, By , 4, B;,
Az et By . Cela nous permettra d’éliminer certains

d’entre eux et de déterminer les autres constantes par
normalisations

v Fonctions paires (ou symétriques) A; = B3

@1(x) = A ek*
¢2(x) = Acos(kzx) ©)

p3(x) = Aje7hax

v Fonctions impaires (ou antisymétriques)
A]_ == _83

@1(x) = AjeF*
#2(x) = Bsin(k;x) (6)
@s(x) — —Ae7RX
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2.3. Détermination des énergies propres

Les solutions de ces équations donnent les valeurs de E
pour les quelles 1’équation de Schrodinger admet une
solution.

v Solutions paires

k 1 k
s () = —==0(3) @
[ (2ksy?
| l+(k—2;)
v Solutions impaires
. (koa 1 koa 5
Jsin(%5°)| = Tom (%) ®) 5
2k
|1+(k2;)
v Droite
k.a 1
T (_) _ — o)
2k
|1+(k2¢11)
Les intersections entre les courbes représentatives des

fonctions sinusoidales et les droites @ (La) et T (%aj

pour les solutions paires, Y( ) et T( ] pour les

solutions impaires donneront les valeurs de k, du
vecteur d’onde. Par calcul, le niveau d’énergie
correspondant a chaque valeur de k est déduit de la
relation suivante :
_ R%RyC
T am

(10)

3. Résultats et discussions
3.1. Les niveaux d’énergies

kaa

.. . K
Les variations des fonctions Q(T) Y(— 2“) et

T (%a) sont données par la figure ci-dessous :

T(k.as2)
Yikarz)
Qk,a/z)
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Figure 3 : Résolution graphique donnant les énergies des
états quantifies dans un puits quantique

Les états quantiques dans le puits quantique symétrique
fini sont déterminés par la résolution graphique des
équations pour k, = 0,1595 nm™let pour une largeur
entre x, = 0,02cm et x; = 0,03 cm
I’équation Schrodinger dont les niveaux d’énergie sont
donnés par D’intersection d’une droite et les courbes
cosinus et sinus.

. Les solutions de

M Correspond a la valeur trouvée en projetant
sur 1 axe des abscisses ’intersection de la droite et la
courbe cosinus ou sinus. Or a = x; — X,

Nous obtenons 4 solutions, soient cinq valeurs de
vecteurs d’onde: ko =2274.10° m™! ;
k, — 524210 m~! ; k,—8722.10°m™~! ;
ks =10,244.108 m™!

Les valeurs d’énergies sont regroupées dans le tableau
ci-dessus.

Tableau 1. — Valeurs des énergies dans un puits

Materials | THECUYe | £ o) EL(eV) EyeV) Ex(eV)
mass

GaAs | 0.067mg | 2,940.10°2 | 15,643. 102 | 43,612,102 | 59,740.10°2

InAs 0,023m, | 8,575.10°2 | 45,612.10~2 | 126,280.102 | 174,193.102

On constate que lorsque la masse effective du semi-
conducteur est petite 1’énergie devient de plus en plus
élevée. L’intervalle entre les différents niveaux
d’énergies varie beaucoup d’un semi-conducteur a
Iautre ; cela s’explique par les différences de masse
effective.

3.2. Représentation des fonctions d’onde.

Apres le calcul des niveaux d’énergies, les fonctions
d’onde associées, sont représentées graphiquement
selon les équations pour les solutions paires et impaires
sur les figures suivantes (Figures 4 et 5).

a) Niveau fondamental ; b) Premier état excite ; c)
Deuxiéme état excite ; d) Troisieme état excite ; e)
Quatrieme état excite
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Figure 4 : Fonctions d’onde associées aux différents
niveaux d’énergies dans le matériau GaAs

(@)

Figure 5: Fonctions d’onde associées aux différents
niveaux d’énergies dans le matériau InAs
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Les fonctions d’onde associées aux états quantiques
accessibles aux trous dans la bande de valence sont
reparties en trois fonctions paires et deux fonctions
impaires. Les figures a), b), c¢), d) et e) sont les
représentations des fonctions d’ondes, respectivement
pour I’état fondamental n = 1 et les premiers états
excités.

4. Conclusion

En considérant une structure a puits quantique avec une
hétérojonction formée par des composés binaires
(InAs/GaAs), nous avons déterminé, pour chacun des
matériaux, les états quantiques, discrets et autorisés
pouvant étre pris par les électrons et les trous, a partir
de la résolution de 1’équation de Schrodinger a une
dimension pour des états stationnaires. Les niveaux
d'énergie sont obtenus en considérant un modele de
puits de potentiel de profondeur finie. Ces composés
binaires représentent une haute mobilité électronique et
une bande interdite directe, et peuvent étre utilisés dans
les applications optoélectronique.

En observant le niveau fondamental la fonction d’onde
est symétrique par rapport a 1’origine et ne posséde pas
de nceud. Pour le premier état excité ; la fonction
d’onde est antisymétrique ; par rapport a 1’origine elle
possede un nceud. Ainsi pour les autres niveaux on a
une alternance de fonctions paires et impaires dont le
nombre de nceud est donné par (n-1) nceuds. Les
fonctions d’onde prédisent la nature ondulatoire des
particules dans I’infiniment petit c’est-a-dire au lieu
que les électrons se comportent comme des particules
classiques, ils se comportent comme des ondes. En se
propageant ces dernieres oscillent. Ces particules étant
confinées et considérées comme des quanta d’énergie,
ont leur fréquence d’oscillation qui augmente lorsque
I’énergie augmente ce qui implique qu’il est difficile de
les situer avec certitude cause pour laquelle on parle de
probabilité de présence des électrons dans le domaine
quantique.
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