PUPB

La science quantique
Une vision singuliere

V) Bandes et hétérostructures

P.A. Besse
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PUPB

Formation de bandes
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P09 Réseau cristallin: images STM
PAS (Scanning Tunnel Microscope)

Silicium N-doped Si Silicium
[112]-orientation (111)-2x1surface (100)-surface
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P.D.Nellist et al. « Direct Sub-Angstrom ¢.Stirgers et al., «Electronic d.ls.ord?r o and B-doped . http://www.nist.gov/pml/div683/
) ) _ Si at the metal—insulator transition investigated by scanning
Imaging of a Crystal Lattice», Science, . . . grp02/abdm.cfm
Vol. 305. 2004. b. 1741 tunnelling microscopy and electronic transporty,
ol ’ > P- New Journal of Physics 15 (2013)

|:> Le silicium et un réseau cristallin, on peut le décrire par des «modes globaux» et
interpréter les particules comme des «paquets d’ondes» dans ce réseau.
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Chaine de puits couplés
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PUSB Chaine de puits couplés

Recherche des modes et valeurs propres:
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PUSB Chaine de puits couplés

Vecteurs de Fourier Orbitales
OB ( ek ) | u(x=x)))
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Les vecteurs K o 27 . .
sont équidistants Périodiciteé: K - -L=n2r =K =n a n=
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PUSB Chaine de puits couplés

Orbitale Orbitales Orbitales N «Orbitales
atomique moléculaires moléculaires cristallines»
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Puits Puits Puits - Puits
unique double triple en chaine
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PUPB Mode¢le: série de puits quantiques couples

P ---- Bande «v» i--
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T>>0
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PUSB Puits periodiques: formation de bandes

Fonction locale Couplage faible Couplage moyen Couplage fort

L=y
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PUB Me¢étal, semi-conducteur, 1solant

Métal Semi-conducteur et isolant

Vacuum energy

I

Work Electron affinity

function (ex) Conductionband \ Actives pour
Inerte (ed) - ¥ _ Ec . Ec :
B semi-conducteur
F
l Ey Ey >
Active o Ep Valence band Inerte pour
) 1solant
ey Core level
Inerte Inerte
e Core level

J. Singh “Semiconductor Devices”
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(111)

ENERGY (eV)

Exemples: S1 et GaAs

Silicon
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J. Singh “Semiconductor Devices”
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PUSB Graphene

3t ———

vide

\ d'électrons /

énergie

Fermion (électron) de masse nulle !

https://www.researchgate.net/figure/Structure-de-bande-electronique-du-graphene-dans-lapproximation-des-liaisons-fortes _fig5 279262409

Pierre-André Besse p.5.24 “Bandes et hétérostructures” 2025



Equations et inconnues:

Homostructures
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P09 Exemple: jonction PN
J (3 comment calculer son schéma de bandes ?
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PUSB Modg¢le hydraulique
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PUSB Paramétrisation en €nergie de bande

3 inconnues:

(1) Evac :_q.(ﬂ

¢ n p :> Evac EF,n EF,p

(2) n — NC . e_(Evac_qz_EF,n )/kT jn = nll'ln .V(EF,I’Z)
@) p=N, el T B = pu, V(E )
1%
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PUSB Analogie: quasi-niveaux de Fermi

Quasi-¢équilibre = «quasi-niveaux de Fermi»
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PUSB Exemple de structure de bandes

p TE

[-q.cp(X)
E \\ Vacuum N
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PUPB

1) Energie potentielle

2) Maxwell :

1D —)

3) Maxwell :

10 )

4) Equation de Poisson

(—q)-(o 'énergie potentielle est I'énergie du vide

le(E): 1% :q(p+Nd _n_Na)

depuis 2) et 3)

1D —)

EpE EpE
E, ~ +IP dx Le champ électrique est I'intégrale des charges nettes
. OB . 1 -
rot(E) = % =0 = E=-grad(p)=—grad(E, )
q

aEvac o 7 . .
E ~+ Py Le champ électrique est la pente de I'énergie du vide
Ay P __4(p+N,—n=N,) :_lAEm

EyE EyE q

O’E, . P |

p~+ 0 La charge nette est la courbure de I'énergie du vide

X
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2R Schéma de bande

E-field{
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Equations et inconnues:

Hétéro-structures
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PUPB Exemple

— M/ L Champ ¢lectrique

Courant d’électrons

EC
h Courant de trous
________ v Em
® E,
J,=0
» X

vac

Jo=n-p,-grad(E,)

j,=p-,grad(E, )
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PUSB Exemple: p-semiconducteur - métal

Evac
1) Aupoint « left »:
- Décrire les bandes et déterminer E;
E. 2) Au point « right »:
. - Trouver E;a partir de la tension externe V
ST i - Dessiner les bandes et trouver E,
1 * |
Efp \‘ ' 1= ~ q2 . )
Ef _____________“.‘ J:. ____________________ 3) Résoudre AE'vac +;V€'VEWC :; (p+Nd _n_Na)
1 0
E : _l v 5
T N N [ T — n _ 1 . - ap _ _ . 1 . -
:I Ef,n E - _Uspec - Uth + ;le(]n) E - Uspec Uth gle(]p)
avec les conditions aux deux bords modifices.
Les inconnues sont E, ., Ep, et Ep |
, y 4) TracerE,,, , Eg, et Eg,

5) Tracer les bandes en tout point depuis E, .
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PUPB

Design des composants semiconducteurs
a hétérostructures:
Gap, indice de réfraction et

maille cristalline
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209 Hétérostructures: matériaux

Variation et design du gap

GaAs InP Si

[\ a |

Al Ga, As In, ,Ga, As,P, S1,_Ge,
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PUPB Al Ga,_As Matched to GaAs

Bandgap direct (x<0.45)
E, (x)=1.422+12475-x [eV]

Energy gap of Al Ga, As

2.2 36
2.1- 23
2 - 3
19{ Oap g3
S direct - o3
2 18 Gap indirect =
o) =
L o 3.
1.7 o
ac 3.
1.61
: 29
1-5- 28 s & a2 2 1 g g 2 s 1 5 2021
2 0.5 1.0 1.5 20

Wavelength A (Lm)

149 0.2 04 06 08 1
Aluminum fraction x
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PUPB In, ,Ga,As P, , Heterostructures

WAVELENGTH, A (microns)

43 2 2z 10908 O7 06 05
6.2 T I t I
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6.0 In, s3Ga, 4,,As Bl
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S 5.7t M s | X = =045y
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5.4~ Alx GQ)-x P o
53Lv v by g b ey e by e o b b
0 0.5 1.O 1.5 20 2.5 30 A Ll length - onductor 1 VNR
BAND GAP, Eg (V) grawal, « long-wavelength semiconductor lasers »,
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PURB

In, ,Ga,As P, , Matched to InP (1)

Bandgap
E,(y)=135-0.72-y+0.12-y* [eV]

Refractive index

3.7

I

BANDGAP, E (eV)
o
|

0.9

I | I

In|_xGayAs P _,

_—Eg=135-0.72y + 0.12y2

InGaAsP

| | |

2
OO

0.2

0.4 0.6 0.8

y, ARSENIC ALLOY FRACTION

INnGaAsP |

Agrawal, « long-wavelength semiconductor lasers », VNR
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Loi de Kramer-Kronig
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PUPB

Heétérosturctures:
PIN, guides d’onde,
quantum wells, quantum wires

quantum dots
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Exemple: photodiode PIN

R CONTACT T
FRONT e < > =
ILLUMINATION g : METALIZATION n=3.5 Ag=1.50pum
0777 N
ANTI-REFLECTION |_PTInGeAsP | | _. P
COATING ABSORFTION _
n = InGaAs absorbing G Kg=1-65l~lm
/ N T
n+ InP }SUBSTRATE |
BACK
ILLUMINATION
5 « .
hy
n=3.18 A,=0.92um
EC EV
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(a)

Guides d’onde,

transparent, absorbant, ou émettant

1.7 pm

InP

]1um

(c)

1 0.4 um

Ing63Gag37As0.8P 2

InP

Optical Materials Volume 84, October 2018, Pages 524-530

Low refractive index

Large gap \l InP :,/ (Clading)

Small gap — ImGaAsp <« Large refractive index
(Core)
Large gap Inp Low refractive index
(Clading)
E. E,
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PUSB Modes optiques et €lectroniques

Etats optiques discrets Etats ¢lectroniques discrets
Continuum électronique Multi Quantum Wells (MQW)

\__/_1 — —

i

AR
- HHHHHHHHHE:
|

0.1-10 um

%
_
H
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IaAB Quantum Wells

https://www.researchgate.net/publication/348894632 Mid-Infrared Intersubband Polaritonic_Devices

g

2D electron gas

* K, discret

* K, et K, continus

Growth direction (z)

d)
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IUB Quantum Wires

https://www.researchgate.net/publication/290582375 Characterization _and Analysis of Quantum-Dot PV_Solar-Cells

1D electron gas

* K, et Kdiscrets

* K, continu
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PUPB Quantum Dots

https://www.researchgate.net/publication/290582375 Characterization_and_Analysis of Quantum-Dot PV_Solar-Cells

Traped electron

_.......I'-.l

* K., K;et K, discrets
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PUPB Chaine de puits couplés

--------------------------------- i —= 1
E g ——— 2T
A [~ S
/// T 2 T — -
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\\\ T \/5 T - 2 T
ES’ el v —
g —"
Puits Puits Puits Plillts
unique double triple en chaine

Pierre-André Besse p.5.63 “Bandes et hétérostructures” 2025



PUPB Quantum dots: formation de bandes

Q-SIZE SEMICONDUCTOR
PARTICLES

ENERGYOF CLUSTER

2 MOLECULES

A o
LUMOs _ - - E
a =
; =}
5]
=2
Q
=
o
o

/7 .
1 [=)
// s E
HOMOs ! -
AU =
\\ -‘. é
\\ \. >

N, —
N
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PUSB Marqueurs en quantum dots

=
I\ J f M. G. Bawendi, L. E. Brus and A. I. Ekimov

Nobel Prize (chemistry) 2023
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PARB Quantum dots: exemple d’application:
marqueurs

(a) CdSe Quantum Dots (b) 40
3.5 -
EHQD(R) EE(EV) o
25-
ST el
R .
0 g 2 2 4 5 ;
increasing Siz "
’ e g Radius (nm)

Nano-beads
Advanced Science, Volume: 6, Issue: 22, First published: 11 October 2019, DOI: (10.1002/advs.201901345)
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PUSB QLED TV

Quantum dots filters Electro-luminescent QLED
(commercial) (research)
CATHODE
0
v W v
] ] | !
Lk A L L &b h-1
QD Emissive Layer EM —— A AT AKX A l 4~ & A 4
_ Glass substrate éé: : }é} —
\IZ N2 A2 A2 A2 A2 A7 seemeeom. S
& & A A A, A ' f '
Backlight (blue LEDs) — ke
ANODE —f——
https://www.androidauthority.com/qled-vs-oled-3201810/ https://onsitego.com/blog/everything-want-know-qled-tv/
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PUPB

Hétérostructures:

Transistors
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PUSB Hetero Bipolar Transistors (HBT)

Homo-jonction /[ I \ La barriere pour les électrons
E 3

----- est plus petite que pour les trous
? uniquement a cause du dopage

I //——Gb eleve dans I’émetteur.

B % C - Bg élevé mais pas optimal.

npn

augmentée par I’agrandissement du
gap AE, dans I’émetteur.

npn

Heétéro-jonction : / \ La barriére pour les trous est

—> Br optimal et trés élevé.
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PUPB HBT: Exemple (1)

Emitter contact A 1GaAs = large gap

nt - GaAs \

Base 1 - AlGaAs Emitter
contact F ¥ @ 020000 Sl DT
] ]
p* - GaAs Base
B ————————

Collector pe==———————————
contactl n - GaAs C
1

Sub - collector

Collector

semi - insulating GaAs substrate

Semiconductor Devices,
(a) (b) 2/E by S. M. Sze
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Rappel: structure et canal dans NMOS

Inversion forte

________________________________ Evac
qv,
| Forte inversion
9V | ! en surface
| | =
1 Ec
| —
N 2 2\ i
| 2 E Ers
qVG I f’/ \Y%
Zone de
déplétion W, 22y,

Pierre-André Besse
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Hich Electron Mobility Transistors
209D g Y
(HEMT)

d, Les porteurs s’accumulent dans un canal non dopé
< d, —> haute mobilité et grand nombre de porteurs
Y
L 4
AE Two-dimensional

h
qbg, G
B _Vi \’ electron gas
i N / -
B pupmlll |-~ = om e mms o m e E, ~=~ J S [ E
A% l E
\ E.. / v
Metal GaAs
_I_
AlGaAs l \’

Equilibre thermique Vs=V;>0

Semiconductor Devices, 2/E by S. M. Sze
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PARB High Electron Mobflrlty Transistors (HEMT)
canal d’€lectrons 2D

-— n-AlGaAs

-— Undoped
AlGaAs
spacer

Semiconductor Devices, 2/E by S. M. Sze
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Hétérostructures:

QC Lasers et QWIP
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2'S

0

2,

Excitatipn

Energy ——>

Pumping

Helium

He-Ne
collision

Valala
W/ N\ »

>

Ground
state

4s

3s

Energy transfer

HeNe laser

[.15 pm

Fast radiative _9‘ 3p

transitions

—dd

Y

Diffusion
to walls

Neon
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P IR Source:
PURB Quantum Cascade Laser (QCL)

Classic Laser Quantum Cascade Laser

W%

<+“—>

-I"-.h-l

Prof. J. Faist
Interband Intersubband UniNe

Laser Laser

—

http://www.unine.ch/phys/meso/
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PURB

Quantum Cascade Lasers

https://www.edmundoptics.com/knowledge-center/application-notes/lasers/quantum-cascade-lasers/

Optical spectrum

co, H,0 co, HO o
T b T o
4 5 6  § 8 1
: CH 'y Q
F CO NO 4 CcO io
N,0 2 "’
i ]
$
* 3 §
4 ]
1
]
7 e
II.. 4
!
..................................... ! rPY TP PRPEY PRPE. (TTT1 o
4.59 4.65 535 54 85 8.6 95 96 995 1005 16.2 16.22

Wavelength (um)

T(A

Temperature (K)

Signal [dBm]

R. Martini, J. Opt. Fiber. Commun. Rep. 2, 279-292 (2005)

Electrical bandwidth

Fpaciem

W

sf @D<trs -
ax = 90
Frequency [GHz]

Free space data transmission

CW and room temperature operation possible
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PUAIB  QWIP: Quantum Well Infrared Photodetector

, Bound to bound:
Absorption Tunneling escape

= T ] \
CONDUCTION e — T,
BAND Eq ¢ hv| S \Tr \

(n-DOPED) l
| —
Eg
Eg
(BARRIER) .
(WELL) Bound to continuum

VALENCE

BAND Hy |
(p~DOPED) |, g AE,
2 {

A¢,Gaq_xAs C

B.F. Lavine, J. Appl. Phys. 74 (8), 1993, pp. R1-R81 BARRIER
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N-QWIP GaAs / AlGaAs Cameras

PURB

Light Coupling

VAT

IR

|
.cm:

{1

Indium Bump

Gratings/Au Metal

Contacts

_ _ _

o « © <
- o o o
Kinsuodsay pazieuuoN

N

=)
-
o0
V

QWIP Phoenix™
640x520 pixels

S D Gunapala et al., IEEE Trans. Electron. Devices 50, 2000, pp.2353-60

2025
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PUSB Exercice 5.3: PN hetérojonction

EVaC
qx,
qx !
E. v .. I
E

Ef _(il‘_ Eg2

EV ...... I
....... —v
P N

Construisez a I’équilibre
- le schéma de bande

- La charge nette

- Le champ électrique
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PUSB Exercice 5.4: P+N- hetérojonction

gl
...... SR
keniein, 2000 I
P+ N-

Construisez a I’équilibre
- le schéma de bande

- La charge nette

- Le champ électrique
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PUSB Exercice 5.5: N-N+ heterojonction

Evac

qx,
qx 1
L
Eg1 Eg2
L A I

....... . A E,
N- N+

Construisez a I’équilibre
- le schéma de bande

- La charge nette

- Le champ électrique
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